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Desde los inicios de la Física de Superfici~ ej conocimiento de la estructura cristalográlica
ha sido nito de los ingredientes fundamentales en la comprensión de las propiedades y del
comportamiento de las superflci~. Por este motivo los estudios cristalográficos juegan un
papel relevante en este campo de la Física y en la actualidad se conocen entre 300 y 400 es-
crucríiras superficiales. En la masoría de los casos la técnica utilizada en la caractertzacson
ha sido la difracción de electrones de baja energía (LEED). Esta técnica es la más antigua
que existe en el análisis estructural de superficies ordenadas y, aunque en los últimos 15 ados
se lían desarrollado numerosos y potentes métodos cnn sensibilidad superficial. la técnica
de LEED Sigue desempeflando una función insustituible. Hecho muy posiblemente debido.
por una parte, a que la realización de experimentos de LEED es relativamente sencilla y
eronorníca s. por otra, a la alta sensibilidad superficial de la técnica. Esta radica en la limi
ada 1senetrac.i¿n e” el sólido de los electrones de baja energía, consecuencia de los procesos
de scsI! ering múltiple e inelástico que sufren los electrones al interaccionar con la materia.
Los experimentos de LEED, como se será a lo largo del presente trabajo. proporcionan
información de diferentes tipos acerca de la superficie. En la figura 1.1 se ofrece una repre-
seníaciosí esquemática de las posibilidades de la técnica. La información Isásica se encuentra
recogida en a geometría del diagrama de difracción, cus celda unidad está recíprocamente
relacionada con la celda unidad de la superficie, de modo que la forma geométrica ci
arnaúo de est.a última pueden ser determinados en la mayor parte de los casos con facilidad.
Asimismo la mera obtención de un diagrama de difracción nítido, con reflejos agudos, ma-
niflesta la existencia de orden a largo alcance en la superficie. Y el análisis de los perfiles de
intensidad de los reflejos. para los que es posible una descripción cinemática, indica el tipo
el grado de orden. de ellos se puede deducir, por ejemplo, la presencia de defectos puní.uai~.
facetas o dominios de ant ifase.
Aunque el conocimiento de la geometrh de la celda unidad y del grado de orden so, de
gran utilidad. no aportan exc~iva información sobre las posiciones concreta.s de los átomos en
la superficie. Su precisa caracterización requiere la medida de las intensidades de los reflejos.
bien en función de la energía o en función del ángulo de incidencia, Estas intensidades ban
de ser posteriormente comparadas con las obtenidas teóricamente de acuerdo con diferentes
Figura 1.1: Posibilidades de la técnica LEED j.5j.
modelos propuest os para la estructura atómica de la superficie. La concordancia entre Isa
itrtensidades experitriestrales t- reoricas conduce finalmente a la determinación de [aestructura
correcta. Sin embargo este procedimiento “pruebaerror’ exige largo tiempo de computacion.
pues la variación de las intensidades con la energia sólo puede ser reproducida con exactitud si
se considera una teoría dinámica que recoja la dispersión múltiple sufrida por los electrones.
Sdcmtois ci tiempo de cálculo aumenta con el número de modelos estructurales propuestos.
Éste análisis convencional de los espectros de intensidad permite obtener la disposición de
los átomos de una superficie cristalina y la de los átomos que. tras ser adsorbidos sobre ella.
den lugar a sistemas con orden a largo alcance
No obstante, en muchas ocasiones interesa adquirir conocimientos sobre sistemas de ad-
sorcion carent~ de dicto orden. En esta línea se ha desarrohado recieniemente un nuevo
melodo de análisis denominado LEED difuso (DLEED>. que posibilita la interpretación del
o
fondo difuso elástico que aparece entre los puntos de difraccidn de Bragg. La intensidad
difusa elástica se origina como consecuencia de la distribución desordenada de átomos ad
sorbidos o defectos puntuales. Su correcta interpretación proporciona información sobre la
estructura /ocal entorno del átomo o molécula adsorbidos. No obstante, la técnica DLEED
está basada mt un procedimiento “pruebaerror’ análogo al de LEED convencional que pre
cisa de cálculos completamente dinámicos, ísor lo que la determinación de -ma estructura
local requiere nuevamente largo tiempo de computación.
Aunque est.as tecn,cas indirectas han ofrecido resultados muy satisfactorios en la car.ac-
en z ación de <st rucí uras so perficiales. la búsqueda de métodos directos de análisis no ha
ccsado. Prueba de ello es la evolución que ha experimentado la nsicrcíscojsía t uncí en los
dI timcta a2os . Enorme interés ha suscitado asimismo la posibilidad de tít erpret Sr diferentes
tipos de diagramas de clifraccián de un a superficie comon hologramas de la ulisrisa - Esta idea
propuesta (Sur Syóke ~ y demostrada teóricamente por Harten para el caso particular de
diagramuas cíe difracción de fotociccírotíes <2~ la sido pusteriormcnte extendida por de Andrés
y Saldimí a los diagramas de LEED difuso [3}. Si esta hipótesis se coníprutara cxperímnell-
t sirnente liastacia <-ti principio efectuar una tramtsfortmíada de Fourier nodilcada emt fase del
diagrarmia DLEED para obtener dsrc.c/amnerstc tina imagen real de la sopcrhcie.
Li objetivo pr mordial de este trabajo ha sido est odiar la vis Li lidad experinseus al de la
r,u~’’-a hipótesis a lo que se han consagrado los capitulos 6 y 7~ Con tal propósito se ha
elegido ci sistetus de adsorción ()/Ni~.10 Gv ísues el amplio comiocíntiento nec del mismo se
dispetie facilitará comprobar en él sise serifica la interpretación tiolográfica? Además por
ser la técnica de lEED el ponto dc partida de todos los -análisis - se expotíen en el capit lío 4
sus bases y la caracterización estructural de la fase p~ vi x S/i)R30 -0/7<11 1 1). La inves-
tigación realizada en eí presente trabajo de la mencionada superestructura udará respuesta a
una serie cíe incógnitas que sobre ella pernsanecman sin resolver s nos pertni m irá adent ramos
en el procedimiento pruebís-error del LEED convetícional. As~mríisme de¼idoa la íntima
relación de la idea demostrada teóricament.e por de Andrés y Saldin con los fundamentos
de LEED diftíscs, * incluyen los princi
1.sios de est,e metodo en el capa tilo 3. así como una
api ic ación experinseítt al del mismo. En ella se i nvest iga la adsorción desordenada de Oxigeno
sobre la superficie (1 1 U del Níqímel. a muy bajo rtíbrinsiento. Tatitcs estos nuevos resultados
coirmo los adquiridos en el est odio de la superestructura pi <3 s. vi)B 30< 0 ¡ Ni (1 1 1£ con-
tribuirán a contísletar los conocimientos sobre eí sistenía de adsorción G¡Xii 1 liv ularán
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pie a la descripción de ambas técnicas LEED y DEFED, estableciéndose las bases de su
relación con la “holografía cristalográfica’.
Cabe señalar, por otra parte. que la intención final de este trabajo ha sido la incroducc,on
del método experimental de las técnicas LEED y DIFED. junto con tus últimos avances en
eí Instituto de Ciencia de Materiales (Sede A) del CSIC. Por tal motivo se ha concedido
mporsaricia especial a la descripción de las condiciones y desarrollo de los experimentos, y
en el capitulo 2 se ha presentado con detalle eí equipo experimental
2 SISTEMA EXPERIMENTAL
La determinactón por medio de la técnica LEED de estructuras superficiales requiere no solo
un msnucíoso atiálisis teórico. sino también la realización de medidas de gran exactitud. lEn
el caso de lEED convencional tales medidas consisten, a grandes rasgos, en caracterizar la
variación de la intensidad de un grupo. excogido, de puntos de difracción de Bragg (“reflejot;’)
con la enes-gis (para Sn ángulo fijo de incidencia del haz de elecírones), o seguir tal variación
respecto del ángulo de incidencia (para una determinada energía) Por otra parte, en los
experimentos de LEED difuso. DIEED. interesa conocer la distribución de la inmensidad
difrisa elástica en el espacio recíproco - a tartas enrírgmas y omm general, a incidencia normal
En atisbos casos es fundamental que el estado de la superficie que se pretende analizar
permanezca inalterado durante el proceso de medida. es decir la adsorción de gas residual
o la deserción (en caso de estodiar un sistema inestable bajo el haz de electrones incidente)
han de ser rmminin;as. Esto ssmpone llevar a cabo los experinsentos en condiciones de ultra alto
‘ac in ( 1. H - s en corto periodo de mi etupo (del orden de miiinl nsj. Est e segundo reqts i sito
es posible gracias al equipo de tema de datos comítrolado por ordenador AUTOLEED, al que
está dedicado cl apartado 2.3. Áuiníismmso be considerado oportuno asignarle mm apartado a
la óptica de lEED. cl 2.2
2.1 CARACTERÍSTICAS GENERALES DEL EQUIPO DE
VACÍO
Tanto los experimnetitos de LEEI) corno los de DLEED se han llevado a cabo cmi una cámara de
ultra alto sacio <LEV’) de construcción propia Una representación esquemática se muestra
en la figura 21. Dicha cámara dispone de una bomba turbomolecular (TMP”. Turbovar 50,
Fa. Leybold} que conectada a una bomba rotatoria (“DSP’) permite la e’acuación rápida
de gases y alcamíza una presión del orden de 1 t10 mbar, si el sistema ha sido previamente
desgasificado. Además una bomba de sublimación de Titanio junto con las bombas tontcas
(‘TSP e lO?. \IZ 180. Fa. Levholdj hacen posible que el sistema mantenga una presión
dc trabajo de 5 . 10<! níbar: las medidas de presión han sido efectuadas con un manómetro
Ba~ardAlpert (“BAR. lE 413. Pa. Levbold).
LN2j
TNtP DSP
Figura 2.1: Represemmtacmon esquemática del equipo de ultra alto vacío.
(Las siglas empleadas se encuentran descritas en el text.o.)
Entre les elementos que integran el equipo de sacio cabe señalar los siguiemstes:
• Un cspectr¿nmet ro de masas iNI 5’. Q7 - Fa. VG Insí rurnent s) que facilil a el análisis de
la atmósfera residual det ostenta.
• Dos sálvulas de precisión que permiten. respectis-amente, la introducción controlada
míe Neon y Oxigeno en el sistenma. El Neon se utiliza en la limnpieza de la snuestra
mediante bombardeo único y el Oxigeno es eí elemento cuyo comportamiento sobre el
Niqtmel interesa analizar.
• Utm cañón de iones que se usa en los s ratamnientos de limpi~a de la superficie y cuya
fuente <IQ, IQE 10/3-5. Fa Leybold) proporciona una dd.p de bombardeo de 1 kV.
• El manipulador de alta precisión (XYZ 6. Fa. VSW), centrado en relación a la óptica
LEED, permite el desplazamiento del portamuestras en los tres ejes r. y, z (prectoon
±0.1tnmj y la rotación entorno del eje z (precisión ±01’). Esta última se realiza por
medio de un pasaje con movimiento de rotación y provisto de un sistema de bombeo
diferencial (DPRF 25. Fa VG lnstruments). Por último el ángulo de inclinación del








temperaturas y minimizar la adsorción de gas residual, ci manipulador dispone de un
sistema rápido de enfriamiento por Nitrógeno liquido (“LN2’); a través del pasaje
mencionado es posible hacer llegar el Nitrógeno líquido hasta el portamnestras (sin
romper el UI-IV). De este modo se consigue bajar de 1400 1<, temperatura de la muestra
tras su limpieza por desorción térmica, a 80 1< en unos 3 minutos. El calentamiento
de la muestra es indirecto: el portamuestras cuenta con un filamento de XVolframio del
que los electrones son emitidos térmicamente y acelerados bajo una ddp. de 1.2 kV,
(1 20 mA), sobre a parte trasera de la muestra. (Esta dispone de un contactc a
tmerra aislado del resto del manipulador). Bajo estas condiciones la muestra de Niquel
tarda umios 2 minutos en alcanzar 1400 1<. La temperatura de la mu~tra es controlada
por un termopar NiqucíCromo, qmíe se encuentra en contacto directo, soldado a la
parte delantera de la muestra.
• Una óptica de LEED de cs,atro rejillas vvisión trasera (SPECTALEED. Fa. Omicron>.
desasrollada en el Instituto de Física Aplicada de la Universidad ErlangenNúrnberg.
A ella etá dedicado el siguiente apartado, por ser elemento central de los experimentos
realizatios
2.2 ÓPTICA DE LEED
lina óptica de LEED consta tic tres elementos fundamentales: el cañón de electrones. el
smtanipuiador Apdo. 2.1) el sistema de detección Una revisión sobre el tema se presenta
en 4 - 6]. En este apartado se considera exclusiva~oente una óptica de cuatro rejillas y
pantalla luminisceni.e (véase la figura 2.2).
El cañón de electrones genera un haz monoenergético que, dependiendo de la focalizactún.
alcanza entre 1 nA y 10 pA, siendo su diámetro menor de 1 mm. La focalización es regulable
por medio de dos lentes, que resultan de la combinación de 3 d.dp., en las que son modifica
bIes la ganancia y ci offset. La dd.p. del ánodo del cañón está directamente correlaciorLada
con la energía primaria del haz, pero se puede variar independientemente y contribuir con ello
a focalizar el haz. Asimismo el potencial del cilindro Wehnelt permite controlar la enoston
una vez que se tiene ajustado el enfoque. Con el fin de favorecer la emisión, en el cañón




Figura 2.2: Representación esquemática de la óptica de LEED.
de trabajo. Se.. proporciona en alto flujo de elee-! rones generados térmicamente. La intemm
sitIad de corriente proporcionada por el cañón. J~, es una magnitud de gran importancma.
que facilita la posterior nortualización de los esísecí ros Para esal uar tal magnis m,d la fucos e
del cañón de electrones y la de la óptica de LEED se encuentran aisladas. galvámsicatncntc.
de tierra. y su contacto con la misma se establece at ravés de una resistencia de 1 k=.. De
umanera que la intensidad generada por la fuemmte del cañón de electrones puede ser detectada
en fr,mma de la dd.p. (~ mV) que cae en dicHa rcsistenria %?1 Durante los expemimentos el
canon esta sstuado en la msormnal de la superficie. (a 1 cm, aproximadametis e, de la mnmsma
de modo que los electrones incidems perpendicularmncmmte sobre ella, es decir. los experimentos
se efectúan en condiciones de incidencia norma.
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Los electrones dispersados por la muestra, tras atravesar un sistema de rejillas, inciden
sobre la pantalla luminiscente activándola, y es posible observar sobre la misma un diagrama
LEED. La rejilla más próxima al manipulador está conectada a tierra, de modo que la región
entre ambos se encuentra libre de campos y loe electrones no alteran sus recorridos en ella.
La segunda rejilla, rejilla supresora, está a un potencial algo inferior (en general un 10%) a la
energía de incidencia del haz de electrones, energía primaria. 0e esta manera se impide que
los electrones dispersados inelásticamente por la mtmuestra alcancen la pantalla Esta última se
encuentra a un potencial positivo del orden de kilovoltios (4 kV — 6 kV); con ello se coíssigue
que los ~..lectronesincidan a gran energia sobre la misma, activando sss luminiscencia. La
tercera rejilla situada entre la pantalla y la rejilla supresora, está nuevamente conectada
a tierra v<v ita la influencia que el alto potencial de la pantalla pudiera tener sobre el
potencial supresor. Un “campo supresor’ homogéneo se puede obtener, en una óptica de
cuatro rejillas. conectando las dos rejillas intermedias al potencial supresor En este sistema
optiro. la emiergia primaria, eí potencial supresor eí de la pantalla, así como la ganancta y
ci offset de las lentes del cañón de electrones. son magnitudes regulables desde el ext.er,om.
Bajo ciertas condiciones, entre otras la no excesiva intensidad de corriente de electrones,
la luminiscencia del material con que está recubierta la pantalla es proporcional al flujo de
elect rones incidente [8 10] No obstante, en tin análisis de la lisminiscencia. de la pantalla
has- que tener en cuenta que dada la simetría esférica de la misma, aquella varía según la ley
de Lamí*ert con cos O, siendo O 0” para el centro de la pantalla y en nu~tro caso, O = .50”
es el ángulo máximo para el borde de la misma. Si además se observa la pantalla detrás de
las rejillas, caso de una óptica de visión frontal, hay que considerar la dependencia angular
de la transmisión atrasés de las mismas:
A(O) = — s loso)’ - (í —9’.
Se está suponiendo. por otra parte, que las si rejillas de que consta la óptica de LEED, están
formadas por redes de cuadrados de lado a, cuyos hilos tienen un diámetro d. El factor cosO
al final de la fórmula recoge la ley de Lamben [7, uY
Hasta hace poco la mayor parte de las ópticas de LEED eran de visiósí frontal, con lo que
el diagrama LEED no solo aparecía afectado por la transmisión através de las rejillas sino
que estaba, además, parcialmente oculto tras el manipulador. Ambos problemas desapar<tcen
en una óptica LEED “de visión trasera’, que permite observar el diagrama en el dorso, en la
9
superficie convexa, de la pantalla por ser ésta de vidrio, 5i02, (Para evitar que la pantalla se
cargsie, el vidrio se cubre con SnO~, [12].) Por último el cañón de electrones ha sido ideado de
modo que su diámetro sea lo nemior posible, <en la actualidad es de 13 mm), permaneciendo
libre la práctica totalidad de la pantalla.
Este tipo de ópticas es de fabricación comercial desde hace unos años y parece que en
un futuro constituirá el equipo standard de LEED Su gran ventaja es que pueden ofrecer
mmístantámmeamente un diagrarna LEED conmplemo, visible en cualquier momento, No obstante,
es necesario disponer de un equipo de medida adiciomíal. que permnita la cuantificación de la
tus! ribucien local ‘le intensidad en la pantalla así cemmí<m (lela ‘ariación de dicha intensidad




A parte de la óptica de í.EED es necesario etro sistemmía de detección que permita cuantificar
la imítemísidad emitida por la pantalla. Pal siste,mta ita tic verificar a,ma serie de requisitos, que
depemiden del tipo de experiníemíto que se desee realizar. Si. comíto en eí capitulo 4,se pretende
esí sídiar una superficie ordenada habrá que realizar mnedidas de la variación de la intensidad
otegrada de cada “reflejo” I.íien respecto de la energía, curvas 1(E): o bien respecto del ángmmlo
tic incidencia, curvas 1(O~). Dado que la energía es tnt facilmeute controlable que el ángulo
de incidemícia, en la art nalidad. es más frecuemíl e la torna de datos 1(E) bien para incidencia
normal o para un conjunto restringido de ángulos de isícidencia. Estas curvas reciben tamnisién
el nombre de espectros 1(V). donde V es la d.dp. a cíne están sometidos los electrones
cide:íí os - Una característica i mit rinseca de es!e tipo de experimentos de LEEr) es que
mndepesídiensemente del parárneino sarSado, la ptísiriún de los reflejos se modifica a lo [asgo
del proceso de medida. (Existe-mi ópticas conmo la de NIENiLEED. mirror electron microscope
bz LEED” [13 —. 16]. que evitan este problema, aunque de momento pocos espectros ¡(E)
lían sido tomados con esta técnica, desarrollada nás como microscopio LEED.) El hecho de
que los reflejos modifiquensuposición al variar E. O ó y hace imprescindible bien un detector
nóvil. o un detector fijo multicanal que siga el n,o’imiesíto dcl reflejo canal por canal.
Por otra parte. en el caso de los experiníemítos de mnetlida del fomido difuso. DLEED, como
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se verá en el capítulo 5, es fundamental que el detector permita efectuar medidas de alt,
sensibilidad y a su v~ recoja la pantalla completa con suficiente resolución angular. Pues, en
este tipo de análisis interesa conocer la distribución en el espacio recíproco de la intensidad
difusa, a diferentes energías y, en general, a incidencia normal. Alta sensibilidad es necesarta
por ser tal intensidad ‘-arios órdenes de magnitud inferior a la intensidad de los reflejos
Bragg. Además de los anteriores requisitos no hay que perder de vista otros aspectos, como la
influencia en las medidas de la adsorción de gas residual en la superficie. Para minimizar este
prblema la detección ha de ser suficientemente rápida. Esto es especialmente importante
cuando el adsorbato en estudio es inestable bajo eí haz de electrones incidente, como ocurre
con los hidrocarburos; en tal caso conviene reducir asimismo la dosis de radiación, lo que a
so vez ccím,lle’a aumentar la sensibilidad del detector. En resumen, el sistema de detección
ha de ser rápido vsensible, sin embargo cabe señalar que un detector rápido es casi mas
deseable ptíes en la práctica posibilita la toma de numerosas medidas de control, como las
que son mtecesarias para comprobar la incidencia normal,
Por último el diseño del detector ha de facilitar la medida del “back-ground”. del ruido
de fcsndo, ocasionado por los defectos de la superficie y por dispersión de origen térmico: de
modo que sea posible substraer dicho fondo de la intensidad integrada del reflejo considerado.
De acuerdo con esta serie de exigencias, ha sido desarrollado, entre los años 1976 y
1990. por P. Heilmasin. E Lang. G. Hanke y D von Gemúnden [4, 5. 10. 17 — 19]. en el
Instituto de Física Aplicada de la Universidad de Erlangen.Nñrnberg. bajo la dirección de
los 1srofesores K. Millíer y E. Heinz. un sistema de detección denominado AUTOLEED cusas
características se describen en los siguientes apartados
2.3.1 CONSTITUYENTES DEL “AIJTOLEED”
En la figura 23 se muestra un esquema de los elementos que integran el equipo AUTOLEED.
En la parte superior se halla representada la óptica de LEED. Una cámara de video. situada
en el exterior de la campana de vacio, recoge la imagen de LEED através de una ventana
de cuarzo- La insagen, señal analógica recogida por la cámara, es enviada a la “unidad
de proceso del ALiTOLEED”. Esta unidad es la encargada de digitalizar tal señal y proce





Figura 2,3: Esquema de los elementos del equipo AUTOLEED 191
~codi,ro
CD:DzDcooDczDo Monitor de y ideo
lee- lado
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de datos generado (7.37 Mflvte/sec). Los datos bien una vez reducidos o tras su previo
almacenamiento son enviados a un microcomputador de 16 Bit por medio de un bus VME. :~
entre el microcomputador y la unidad de proceso son leidos y tratados. El enicrocomputador
dispone asimismo de tres consertidores digital-analógicos con los que es posible controlar
distintos parámetros externos (por ejemplo, la energia del haz de electrones la temperatura
de la muestra y ocho canales con sus respectivos convertidores analógicodigitales que
permiten simultáneamente a la realización de las medidas LEED la lcrt ura de diferentes
mn ag ti it o sies cci mne la imst ensidad del ííaz tle electrones - - la it resion es la tempertit tira de la
muestra.
El operador puede sigilar el experimento en un níenitor dei-ideo. En la toma de espectros
u El aparee-crí en él superpuestas a la imagen de la pantalla de LEED, como máximo ocho
ve-ritan st de tued ida, de las cuales se puede elegir el t amna ño la posición - El mnovimnient o ce
las -e-tít anas ‘‘ ma cerre~actonado con la variación de la emiergia del haz de elect rones incident e.
de rnaríeraqí iS é t as p e,xi artecemm sctbre los reflejos recopilando la ittten sida ti de ltss mr. i Sm os
según isumnenta la energía. aunque aquellos modifiquen su posición Por otra parte los datos
asi recogidos son tep resett ados en t i<ifl~ o real st) bre la pamí ma iI-a del ordena clor, d att dc.’ ii~.s
a las curvas It El En ci monitor de sídeo se puede controlar t attibién la medida de imágeres
completas de la ¡as.mi t ada de 1 EED mtecesar:as en les ex/saritren! os
4e LEED el ifmíso. DI.ELIA
La selección del ipo de experimento. LEED ó D lEED, así como de las condiciones:
etíergia i:ícidemíme itúntero de medidas promedio del-as misma ~e realiza desde el teclado
o con “el ratón gracias a ímn prcigrama escrito al efecto. denotímimíado asimismo AUTOLEED.
El almacenamiento de los datos tiene lugar bien en eí “disco dstro”, en un disquete o
me-tuso en una e-imita de video. Cotno el formato de disquete es compatible XIS-DOS los
datos pueden ser transferidos a un IBM. y por medio de una e-onexiún RS 232 a cualquier
otro ordenador. La represetítación de los datos sobre papeles posible níediante una imprescra
l&ser o un plot ter.
Tras esta vision general del equipo AUTOLEED se exponen a continuación algunos de
los detalles técnicos que caracterizan el sistema (véase la figura 24) La señal de vídeo
procedente de la cámara es enviada a la unidad de proceso del AUTOLEED a srs’4, ‘le





























selecciona los pulsos de principio y final de imagen y los correspondientes a las lineas, y
pone en funcionamiento los componentes tiecesarios, La ddp. analógica de la señal de ‘4deo
es digitalizada por ttn convertidor analógicodigital (frecuencia de conversión: 737 MHz,
resolución: 8 bit) La frecuencia de conversión ha sido elegida de modo que la resolucton en
las direcciones re ~ssea equivalente, es decir, la imagen queda dividida en piscIs (la resolución
en el eje y está dada por el número de líneas). Tal frecuencia, que hade estar sincronizada
comí eí pulso de cae-la línea es suministrada por el “ClockGenerator” - El filtro de paso bajo,
e-tít-a frecuencia litmíite es 2.5 MHz (elegida de acuerdo con cl teorema de Nvqmmist, teniendo
en e-nerita que la frecuencia de comí versió!, es 737 MHz> proporciona una notable mejora e-le
la relación setial/ruido. Desde el convertidor analógico-digital de la señal de sídeo. un bus
de damos t ramisticre la eól digitalizada a los distintos componesítes.
El getíerade-ir le “sentamías de medida” ft\VimsdosvGenerator”), permite crear unas re-
clones red amtgulanes o cuadradas de tamano y posicton prograníables con las que se define la
zona de imagen cmi que se va a medir (“vea! ana” Y Con ayuda del ordenador las coordenadas
de las ventanas son transferidas por el bus VME y el bus AUTOLEED al registro de dicho
gemíe rae-1or - liste recoge los pulsos de principio de itríagen s de lítica, y miumera las líneas y os
piscIs de ntaííera que la imagen c
1ueda repartida en letírr=x- “fuera” de la región de nie
dida. a efectos de procesado y almacenamiento Por níedio del componente de superposiciómí
de ‘entanas i Vínuiow-Superposit ion’) aparecen los marcos” de las misnías sobre la señal
amíalógiva de tideo con lo que las semítanas de omedida pueden ser observadas eím el monitor
dexideo s facilitar el control del experimento 1 ríformación más detallada sobre el diagrama
de tiioq oes se pimede etí cont rar en [20i-
En los apartados siguientes se describen algunas de las posibilidades que ofrece el equipo
A UTOLEED.
2.3.2 PERFILES VERTICALES DE INTENSIDAD
Con frecuetícia es necesaria la medida de perfiles verticales dc intensidad de un determinado
diagrarna LEED Con este fin los datos digitalizados de cada lítica de imagen. contenida
dentro de la “ventana vertical de medida” son sumítados por el integrador (“Real-Time
Imítegrator en tiempo real Y e
1 generador de vení anas en’ ia al ordenador una señal, al final
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de cada lírica, que indica el fin de la ventana; cíe nianera que el ordenador almacena entonces
el valor integrado de la intensidad de cada línea Este proceso es repetido para cada una
dc las lineas contenidas dentro de la ventana, obteniéndose así un perfil vertical, integrado
horizontalment.e en el ancho de ventana El ancho de ventana es arbitrario, y puede elegirse
mncltmso de un pixel. aunque es conveniente que sea algo nmsyor para minimizar la nfluencma
de la cts ri,ctura de las rej lías, Asitnismno para mejorar la relación señal/ruido el perfil puede
ser tomado varias veces (1 .49.1. Una imagen e-leí rtíismo aparece sirormítáneamente en la
pantalla del ortíemíador, tras haber seleccionado los parámetros gráficos: correspondientes.
2.33 INTENSIDAD INTEGRADA DE UN REFLEJO
La de! erníinación cíe la intensidad de cada reflejo es i mpmr~cm ndi ble en los experimemit os dc
lEED, en la figura 2.5 se muestra esc1uemssáticamiictíte Cite roce-so.
La ventana de medida” se elige algo mnasor que cl reflejo. Y por medio dcl imítegrador
Real-lime Integrator” se obtiene un perfil vertical. según se ha descrito cts eí subapart ado
anterior. .\ la intensidad así evaluada es necesario subst raerle el fondo, originado por los
eiect rones dispersados inelásticamente y por la mt entidad dc fondo de la cámtiara. Para ío
cual, tinto con sí perfil, son medidas las intensidades de las cuatro lineas superiores y de las
cmmam ro inferiores al ‘mare-o” de la ventana (En le figura 2.5. líneas de pumítos del esquema
superior) A partir de tales intensidades el ordemíadom efectúa una interpol-ación lineal que
representa el comportamiento del fondo y este puede ser suhatraido Una vez que a e-ada
punto de intensidad del perfil le ha sido restado el fondo, est.os son sumados dando lugar a
la intensidad integrada del reflejo. La cual constititre entomices un punto del espectro ¡(a)
que es almacenado y puede ser representado gráticscniemmm.e en la pantalla del ordenador. Este
proceso tiene lugar en tiempo real, es decir, para cada imagen de la pamítalla (20 015) se
determina la intensidad integrada de un reflejo
Dado que el software permite distinguir entre ocho ventanas diferentes, eligiendo ade
cuadamente las coordenadas de las mismas se pueden evaluar casi sinisultáneamente las
intensidades integradas de. como máximo, ocho reflejos cts imágenes sucesisas (cada 20 ms)
La relación señal/ruido se mejora tomandn ‘arias medidas de un mismo reflejo. Con este
procedimiento se puede caracterizar por ejemplo la variación de la intensidad integrada de
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yit.
A ~¡ j/’~I e-
1 punto del espectro ¡(E) Nueva posición de
la ventana
Figura 2.5: Determinación de la intensidad de un reflejo y posicíonarntento








un rellejo con la meníperatttra de la muestra o cc-ii el cimísriuitienro 19. 21]. Para aplicaciomies
específicas como veresnos en eí e- <sp it tilo 6, es posi ale 5 a,títsié o es-al u ar la isi ten si dad integrada
sin corregir el fondo (En tal case-’ st,-jcírá ser clcsccmcectaultsel modo cr:rrec¼rdintensiuv
2.3.4 ESPECTROS ¡(E)
En el atiálisis de estrsícturas etiperficisies rs tu:tct;mitemitíl dispe-stier de la evialuciótí cemi la
ener~íade la intemisislad ins,emacl;i <le varias zmii
1 ir mc reflejes cursas 1(1 c.-~o’-e ve--ra
cmi el caltittmlo 4) Pero cíe-’ acuerdcs ccitt les itceticioti,ísto <ti íí~ itt’ ipiO tic c’stc ajae,cuu 3 cuí ce
cl ince-ctivcmiiettte le e-jite los mt-flejes mítotítije-astí si. iris it,-< sic fornía tetis! ints ,tcn i 1 ci míe--mt! a!
la energía. es decir al variar la lemigit ud ele emires’. (ti ,-lee:t reites. El íi qítí Xi s CELEO
resmielse ,stc prolsíenta e-le la siguictite mrtaneid jre.irí It m’ríír¿í 2.t(.
Etc imítemísidad integrada del reflejo se nEta ta 1i~rñ la energía e-omssirleraclc nr’ ecuedo e-en
te imíslicado en el sub;ipart aclo atitertor nisr tiiedir’ riel yisrfti realizado por el mivaredor. y
ja dsrcccsomi sertical la posición del roñe-no. c*teirdr-ttiiclti 1/ r~tá dada icor rl i s
Para corisenuir la posición del refleje en la ciircce-’cit: iic’’Omti al. coertlritía ario el
localizador de máximos ( ‘Nlaxitmiutitlca-ator j. (Liv dr.tcrmcíina la pesnictetm e P.C t ad riel
máximo. dentro de e-ada línea contenida emm la srmítatia ele medida s- e--mis e 54 ería l;nea.
ambos resultados al círdenador. <enícr coe-tre-lenssls sse! e-mme, - enteaoces rl salí re’-’ tío di las
e-c,orde.nadas releí los cinco pumitos de mayor intem;síciad. l?na vez comiocema’ re- re-’ e-itt Sra
aut omat m caniente la vent ana en mal llímuso. Tras o cual es seiece-iecmiada a reí cm te e! icr’2ia
(en getieral con un paso de 0 ..5 eX) por tmícce-lie-, niel cotivertidor analógi i’im.l c
4e 16 bit -
que esta conectado a la fuente de la óptica de LEED. v:tuevarnenme sta temí a e’ iltiarse
la posición e intensidad del rellejcc. Siesmipre cjímc c.i refirje sea stilicicmtt o cviii
‘-persecución” funciona sin problemas pero si puma c:ierm s.s energías el reFetjo ~e extisigile
e- omo sudc ocurrir, la sent ana de níed ida ~stecle llegar a perderlo - Ita ra ev it nr que st o
ocurra el programa AUTOLEED ofrece tres posilrilidadcts:
- “Stop- Niode” : Es la posibilidad más sencilla consist e s:n parar la s-emím ana citando la
intensidad del reflejo es menor que uit valor previansen! e definirlo ( unid ini ensit u 4.
Si al aparecer ele ritíevo cl rcfleje-i, unos pe-se-os itíturuales de energía después este se
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Figura 2.6: Posición de un reflejo en función de la energía
Angsslo de incidencia del haz de electrones: 3
Condición de Bragg: ko = k +j; E : ‘ík) =
7.
Esfera de Ewald
seo(o — = [A)
Ysen lo + 3) send +
t}c
sen j = —
Pant fi
Yo Mísen (o 4 -3.1 =
tu = fi -setíto * ~)
— fi . <sen (a -t- 3) —- ‘en .3)
— ~ gh= ~ )k] v2rííE -¿E
La e-ámara mide la proyección de un reflejo
Reflejo





encuentra todavía dentro de la ‘entana de medida, este mnétodo funciona muy biemí.
Si no es así. el operador ha de interumpir la medida y colocar la ventana en su sitio
(desde el teclado). Esto ocasiotía serias dificuldades al isíedir los reflejos poco intensos
de superestructuras, por lo que un sínevo srocedimiento es necesario.
2. fellowMode’: Este modo esta basado en el siguiente razonamiento. Como se muestra
‘-mi la figura 2-6. la distaiscia etitre un putito de difración cualquiera y el reflejo 100) es
proporcional a la raíz de la energía de los electrones incidentes (Esta relación se puede
ce-iníprobar experimetís atrítente 1,19]-) Asi piles el -carril de un detertoiscado reflejo en




donde los factores mii,, nc,, Y, ‘ 55 se e-chi enen ex(ser: mentalmstemmte por imíedio de uit-a
regresuon lineal que se evalúa a partir de umía semie de posiciones previamente ocupadas
pe-ir el reflejo en esíesmión, según se muestra en la tigura 27.
LI modo Foliow opera coton se indica a cont itícación: La ventana se cnÁoca ma
:iualníense. desde eí teclado sobre el reflejo elegido se inicia el espectro IlE)- La
imutensidad integrada y la pessición son nsedidíís. según se ha descrito al principio de
ente subapart ado, y almacenadas de fornía adecuada En eí usorriento que la intensidad
tía-dida para el reflejo sea menor que la mm ensidad de referencia [“fIel d 1 níemísit0 1.
previansenme seleccionada, las sucesivas posiciones de la ventana se obtienen a par! ir
de las posiciones previanuente ocupadas
1sor la misma con las fórmulas de regresion.
Pero cmi cuanto la intensidad del reflejo supera eí calor de referencia, eí centrado de la
ventana vuelve a ser entorno a la posición evaluada para el reflejo Por consiguiente. la
posición del reflejo es calculada sólo cuando no es posible su medida. Emí mal cálculo sc
tíenen en cssenm a todas las posiciomíes medidas con amíterioridad Para uní valor aclectíaclo
de la intensidad de referencia, este método permite uit seguimiento fiable del reflejo,
isacluso en el caso de reflejos débiles. Además el piograma está escrito de modo que.
en condiciones tiormales. el proceso tenga lugar en tietr.po real [19]-
3. RepeatNlode: Una desnerítaja del modo Folloív” es que la. medida del espectro se
puede iniciar. excltmsivamente.. en una región de la energía en que la intensidad del
reflejo, para ‘-arias energías consecutivas, sea superior al salor de refereuicia. Esto se
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Figura 2.7: Regresión lineal
Se cusca la recta que presente el minimo cuadrado de la distancia respecto de
n puntos P(i,, y,), i = 1.-si. Se supone que los valores a, son fijos y que los tu.
ofrecen dispersión. La recta tiene la forma: tu 1
tu
y = mx + 1-
La “distancia” en la dirección y respecto de dicha recta es
Sp = y, — y
a,
donde y es el valor de la rect.a correpondiente a la coordenada a,. De manera qíse
el cuadrado de la distanda está dado por:
Sp
2 )~ — y)2 (y, — mx, —
2 ‘2 <2 o. -- ~ 4~~mfa..
— y + mr, + ~rnx,y Jy,
La suma de todos los cuadrados de la distasícia es etitosíces.:
E Sy2?~d±ntu2r?±,íta~2,n2,,y,~2fEy,I~2mfZr,
Ituseresa conocer los valores de ro. y 1 para los cuales la suma de los cuadrados de la
distancia es rosnumo, es decir aquellos paa-a los que la derivada primera es nitía.
3m 2 = 2m24— <22z,pi -4-21 >jx, =0,
—2nt. 2
a, Ey,42m2r=0.
Tras resol”er ambas ecuaciones se obtiene para los parámetros st ~ 1:
ay, — r~ z y.
a,)’ siÉr? -




5 se pueden expresar consto:
si Z e¿r, — L e
,
= si Le? — <LeY
si ~e,y,—L’Dy
.
= n~e~ — (Le,)’
Lcr,
= ~ (c,)’
L 432 y~ — e, 32
donde e, = 1/vi-
Con lo cual la posición (‘R~ ~ de un reflejo se calcula de acuerdo con las siguientes
fórmulas:
= mr 1/vi + Ir,
115(C) = m5 - 1/vi + í~
21
soluciona de la siguiente manera: Vos, vea conocidos Lot parámetros de regresión, tras
tomar el espectro en una región adecuada de la energía, con el modo “Follow’, se
puede repetir la medida dejando que esta ‘-ez el ordenador calcule todas las posiciones
de la vnntana a partir de los parámetros ele regresión previa,míemmte determinados. Es
decir, conocidos los parámetros de regresióím tras realizar parte del espectro en modo
‘Eollow”, se ~uelve a ejecístar la medida completa en el modo ‘Repeat’; con lo cual
se puede iniciar ésta a cualquier energía. Este niodo es, asimismo, de gran utilidad
cuaíído se desea efectuar espectros It E) en si’tetmías de adsorción desordenada, como se
verá en el capitulo 6 Etí sal caso tío se formítan Icís reflejos de la superestructura: pero el
moctdo Re
1ceat< pertítite sin emítbargo. medir la evolución do la intensidad difusa cotí la
energía, espectros D1( E> cmi las pe-isie-icín is de- titile ¡sara ndsorción ordenada aparecían
los reflejos. Por otra parte. es posible ademimás definir los “carriles’ cíe ¿os písnios con
sí tía> ría de in’-er;i¿ní en el espacio redp toco: pcir e3emp lo. en utea supetincie (1 0 0)ie-ts
pumítos (1 1) s- (II). Para cíío se ha imn¡sienieíítae-le-í el modo “Define.
El cl iseño del soft ‘vare hace factible la monta di: cte-lío espectros 1( fl - cotísecut ‘os, corres-
pondientes a ocho reflejos distititos. Dado que la imíedida por ventana dura 20 mt (tiempo
de recogida ile una imagen de 257 líticas) el í.omijumí te dc las ocho ventanas requiere 0-16
(Sara una determinada energía: por lo que el proceso puede considerarse quasisimultáneo.
El ntsmero de medidas por ventana (sobre el que se promnedia~, el “modo de seguimiento
la intensidad de referencia se escogen independientemente para cada ventana, así como el
tatiíaño de las tnisnías Según se indicó al principio del apartado 23.1, es también posible
la lectura simultánea de ocho d.dp. difereníres. esto facilita, por ejemplo, la caracterizactoní
de la nmemssitlad del haz de electrones. lo, en fumiciómí de la energía; curva necesaria para la
posterior normalización de los espectros. como se vera en el capitulo 4. (El procedimiento
empleado para detersninar .l5se explica en el apartado 2.2.) Asimismo pueden ser evaluadas.
Aniultáneament.e. otras magnitudes corno la tctr.peratura de la muestra o la presión y de
este mce-lo observarse su influencia sobre los es1iectros es decir, sobre la es
t ructura de la
superficie.
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2.3,5 IMÁGENES COMPLETAS DE LA PANTALLA
Para lles-sr a cabo los experimentos de LEED difuso así como los de Holografía, es funda
inental disponer de imágenes completas de la pantalla, como se verá cts los capítulos 5, 6 y 7.
Con esta finalidad, el sistema AUTOLEED ha sido equipado de una memoria de imágenes
.ssu cíííítrol correspondiente <“Image Memorv’ e Image Memory Control’).
La roensoria de imágenes consta de una RAM (128 NBsnes dc 16 Bit) que ea suñciente
para almacem,ar tina imagen de 287 lineas Pues, con eí propósito de realizar las medidas
con soficietíte rapidez y poderlas ejecutar en tiempo real, se reduce el número óe lineas
por imnagen dc 574 a 28,v tal “seníiimagen’ está formada, entonces, por 383 x 287 pixel
— 1Qs~q~~ pixel. [En adelante se designarán las semnuimágenes’por itnágetmes.) A pesar
de :5! a limitación se consigue para nuestra óptica de LEED de 100< de apertsíra oua
resolución de aproximadamente 03< grados, que se puede mejorar en un orden de níaguittíd
utilizando un teleobjetivo que recogería sucesivamente distintas secciones de la pantalla En
tos expermínentos de tríedida del fondo difuso, la itítensidad recogsda en las dos prirtteras zonas
dc Brillouin supoitiendo que cutre ambas quede abarcsdct cl conjutito completo ¿cía pantalla
es decir de la imagen, puede presentar entonces una resolución Sk = 2k,0/200 = ktt~/100
para una red cuadrada, Esta resolucióní es nias tune suficiente, pues en principio basta una
red dclx 4 puntos por zona de Bnillouin, para describir la modulación del fotído difísso 22].
Dado que para obtener una relación señal/ruido adecuada, es cotíveniesíte la adición de
‘arias imágenes. se encuentra integrado en el Hardware de la memoria un sumador que
pernnite promediar hasta 255 imágenes en tiempo real (~ 5 sec). recuérdese que la coma de
una “semiimagen” requiere 20 mt ¶19]
La memoria de imagen posee cuatro modos de trabajo:
1. Modo de promedio, “AverageMode”: Una vez que la imagen ha sido digitalizada
por el convertidor analógico-digital de video. los datos contenidos en el imtterior de la
ventana (como máximo 383 sc 287 pixel) son almacenados en la memoria y sobre elles se
añaden en tiempo real y de forma paralela los c:orrespondientes a la siguiente imagen.
De manera que la relación señal/ruido mejora en uit factor yW donde n ‘-aria entre
1 y 255 (es decir en cinco segundos se mnejora la imagen en un factoT 1(c).
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2 Modo de lectura, “Read-Nlode’: El ordenador tiente acceso a la lectura de los datos
por medio del bus VME y del bus AUTOLEED (3.5 ps/pixel ~ una imagen de 256 sc
256 pixel es leida en 0.23 segundos)
3. Modo de escritcura, WriteMode’: El ordenador puede “escribir” en la memoria
imágenes qsíe hayan sido modificadas o calculadas previamente; y puede asimismo
sisperporser en la, imagen cursores o lmeas
-1. Modo de presetitación. <ShossNlode<: En este utodo la inuagen digitalizada es trasis-
feritía por el bus de datos a la memoria Look-upTable” y en esta son modificados
atol u mimad desde el teclado) el e~otit nast e y la iii! emusidad; tras lo cual el convertidor
¿idi al-atíalógico” tramísforsna los datos si uc’-amente en atíal¿sgicos y es posible su vistta-
lízaci¿n enel monitor de vídeo El “Lookst1s-T¿tlsle” es una snemoria programalile c1ue
acijodira a cada pixel una de las 256 tomialidades del gris entme 0 negmo y 355 blanco.
i~ttcgrairíauíclo adecuadanicuite la línea de comimnasme se pueden llegar a apreciar ligeras
clcfercncias de inmensidad, que el ojo humano no distinguiría (este hace disí itíción entre
10 tonos de gris). El ‘Look-up-Table ha sido programado de maicera que solo modifica
u-,’ent asic <he los datos en pantalla, pero lscs datos criginales permanecen inalteradjs.
Cualquiera de los “modo? anteriores puede ser ejecutado desde un mcmi, ‘Image Pro
ressi uig” , del programa AUTO LEED. Este ofrece además las dgttientes posi bilida<les:
• Medida de cualquier sección de la pantalla. y promedio de la mistna un número Sr-
bitrario de teces. Es posible seleccionar el samnaño de la imagen entre 1 sc 1 pixels y
383 sc 287 pixels.
• Especificación y control de la energía a ha cual se toma la imagen.
• Procesado simultáneo de 8 imágenes diferemttes.
• Presentación simultánea en pantalla de distintas imágenes.
• Modificación del contraste con el “Lookup-Table”.
• Almacenamiento y lectura de imágenes en disqoete o “disco duro” -
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• Representación, por medio de una impresora laser, de cualquier imagen en 64 tonos de
grts
• Amplificación, disminución, rotación y reflexión de imágenes.
• Representación y almacenamiento de cualquier perfil de intensidad. de ancho 1 pixel
longitud variable, situado sobre la imagen (Para ello dentro del mcnú “Image
Processing” se telecciosía la orden ‘Profile” - Esto será de gran utilidad en la medida
cíe perfiles horizontales de os enístelaal en el capítulo 7.)
• Colocación de cursor-es sobre la imagen que permiten identificar la intensidad del punto
títarcado -
• Definictótí de urta ección rectangular <Working-Arca’ sobre la imagen (c1ue puede
abarcarla por cosupleto>, en la e-cal tienen lugar las operaciones stgucenses:
-- adición. substración, multiíslicaciómí y división por uit número o con otra imagetí,
— suavizado” ¿cía imagen.
— localización de los ísixels de mnayor y nemíer itttemtsidad y especificación de amnbas
intensidades
— determinación de la intensidad integrada dentro del Working-Area.
• Control del ronívertidor analógicodigital.
• Aminado de programas con órdenes crí lenguaje C que facilitan el procesado de las
imágenes Bat ch-Files x edición de los snismos 19]
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3 SUPERFICIES Q/NI(100), O/NI(111) Y SU
PREPARACIÓN
Dado que el objetivo pmbscipal de este trabajo es, con base en las técnicas LEED y OLEED
desarrollar una nsteva posibilidad en la caraecerizaciómt de la csmruct tira de superficies po~
medio de la Holografía con electrones; se ha preferido para tal propósito cxperimemtmar con
una superftcie en la que las superesí ructimías q te los ni-a si adsorbat o emt este caso e1 Ore-it’cno,
son plenamente comtocidas~ La superficie de Níquel >100> [23 - 271.
Sin embargo, por otra parte, con el fin de adqísirir conocmntíento srevio dcl rnétíce-le
de análisis cts LEED convenciomíal y en LEED difuso. ha elegido la superficie (t 11> del
Níquel. Pues ci estudio de la superestructura p[ ¡:1 e- y3 2H30’, que fornía r-l Oxígeno sobne la
tít isnt a. pertnitirá ncc solo det ermttinas la posicirtmí del (1 viretít c emt ella s dat siam respuesta is una
serie de incógnitas que permanecían sen resolver: simio .juc pmopore-iommará la- oportunidad de
adentramos en el método prueba-error’ ett que esm sin ftíndamt-:it solos les a mialísis de LEED -
con sus veiít ajas e- limitaciones -Xdemitás serán con tal ftn de gíasí us ilid,td irts e onocinííemííe-o
de que ‘a se dispone para el sistema O/Ni (1003 i Jel mci s mo nsodnc. los experí nentos de
adsorción desordenada de Oxígeno sobre Níquel (1 1 IJ ciarán idea de cuáles son los principios
de ja técnica DEBED. s facilitarán asi la compren sión de los fundamentos de la 1-lolografia
con electrones en el análisis dc esm ructuras superficiales
3.1 SISTEMA O/Ni(100)
Antes de proceder a la discusión de los sistemnas de adsomción O/Ni[ 100) ~ O/Ni(1 II>.
conviene recordar que el Níquel pertenece a los metales de transición del sistenna periódico y
en estado cristalino presenta una estructura fcc, cuto paránmetro de red es -352 1- De ello se
deducen las siguientes magnitudes: la distancia ensme vecinos nnás próximos es o = 249 k.
entre planos (100) es = 1,76 4. y entre planos [II h ‘t es = 2031.
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3.1.1 SUPERFICIE LThIPIA NI(1 00)
La preparación de la superficie Ni(l 00) se efectúa por medio de varios ciclos de limpieza ir
situ que constan de un calentamiento a 1400 1< seguido de un bombardeo iñoico con Neort
[1— $A d dp. = 1000V, Pv, = 5-10~~ mbar, = 10 mm). Este proceso hace desaparecen
el azufre, Para eliminar el carbono se realiza el bombardeo con la muestra a 500 1<. La
limpieza de la muestra se comprueba tomando espectros Auger de la superficie Con tal fin
se hace uso de la óptica LEED cosno espectrómetro Por otra parte un diagrama LEED
nítido e- comí poco fondo permite verificar la cristalinidad de la superficie y su baja densidad,
cje defectos.
Un análisis lEED reciente de la superficie limpia (100>. 231. prueba que no esta re
const rcíida y nuestra una contracción de la distancia d5, cnt re los dos pri Itieros planos,
del 1% respecto del valor inserpíanar dentro del sólido ( 76 \ )-N cm obstante, la dmsna:ícma
- cii m re el scgomtelc, y el tercer planto corres pon de ráctic atnerc te aí ‘-aIon en el interior del
sólido. t Dicha comtt racción Sd, 2/ d5 = —1 ~4 se encuentra emttre los resttltadus obtenidos
para amíaíists desarrol ladcss con amít crioridad *1>3 [28)0% [29, 30] y —3.2>3 [3]
3.1.2 SUPERESTRUCTURAS p[2 sc 2)—, c(2 sc 2)—O/Ni(100)
En condiciones qcce a continuación se especifican, la adsorción de Oxígeno sobre la superficie
Ni(l 00> da lugar a dos superestructuras conocidas la primitiva p(
2 x 2) y la centrada
c(2 sc 2) Tanto en ambos casos como en el de distribución desordenada, la adsorción de
Oxigemio. incltsso a bajas temperaturas. tiene lugar en forma disociada Es decir el Oxígeno
molecular se disocia al llegar a la superficie. prodnciéndose la adsorción de Oxígeno atom:co
1. La p(2 sc 2) (véase la figura 3.1) corresponde a un cubrimiento e de monocaipa.
Esta superestructura se obtiene por adsorción en frío. T = 80 1<, de 25 Langmusrs de
Oxígeno (P 2- 1O~ mbar 1 — 1~5 s) y posterior calentamiento de la muestra, 2 ó
3 minutos, a -500 E
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(a)
p(2 x 2)— O/Ni(1003
= 0.64 y 00-4 4
‘ca = (1.10 y 0-ii? Ñ
dn t 0.80 r(’ií5 .4
> -t
5> .~y— ti4 = 1.80 y 0.4>2 A








Figura 3.1: Modelo de adsorción para la p(
2 sc ‘2)—O/Ni(l 00) donde se
muestra el “huckhing’ de la segutída capa del substrato descrito por ~nÁ
y b
04, (a) Vista superior. (b) vista lateral a lo largo de la línea conttnua
en (a). (c) vista lateral a lo largo de la línea de puntos en (a) [25}-
2. La «~ sc 2) (véase la figura 32) corresponde a un cubrimiento O = de monocapa.
Est.a superestructura se consigue análogamente a la anterior, pero para una adsorción
de 5 Latsgn’suirs de Oxígeno En la literatmn’a se pueden encontrar, no obstante, scaloves
de e entre 0.3 y fr5 (‘3 = 0.3 [32]. e = 0.38 33]. e = 0.46 [31, 34]. e = 038 [-35].
e = 0-42 [36]‘3—Q5 37 38]).
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B A E A b = 0035±
— 4, = L77
— d,, = 1.86
E A B A 4, t76 ±
(a) (b)
Figura 3.2: Modelo de adsorción para la c(2 x 2)-O/Ni(1 00) donde se
mc,esrra el huckling de la segunda capa del substrato descrito por b.
(a) Vista superior, (h) vista lateral a lo largo de la hinea de puntos en (a)
[26]
La limíípie.za de la superficie (100) y su crisralinidad son fundamentales para la obtención
de ambas simperestructuras. En particular. la presencia de óxido o de impurezas impiden la
preparación de la p(2 sc 2)- Esta superestructura es especialmente delicada pues su escaso
niitnero de átorrtos de Oscigeno por untidad de superficie y el consecuente aunsesíto en el
tiíttiei-o de reflejosorigina una baja intemísidad dc los mismos si sela compara con la c<2 sc 2).
La dedr una nitida c(2 sc 2) se obtiene con mayor facilidad que la p(2 sc 2).
la adsorción de Oxígeno en frío con la mu~tra a 80 1< da lugar a una distribución
desordenada del mttismo sobre la superficie. Esta origina en la pantalla de LEED un fcsndo
difuso” elástico qsíe aparece superpuest.o a los reflejos del substrato [39>. El cubrimiento
elegido para los experimentos de LEED difuso es de ‘3 = de monocapa. Cabe señalar
además que para cubritnienros superiores a e = 0.5 se produce la formación de óscido, pero
el presente estudio se limitará a la región de qoemisorcidn.
Tanto esí las fases ordenadas como en la desordenada el Oxígeno se enctíensra centrado
entrecuatro átomos de Níquel, posición “bollow” con simetría de cuarto orden. a una altura
del primer plamtcc de Mquel ligeramente diferente para cada mino de los casos: En la p(2 sc 2)
el Oxigeno está situado a 0.80 A de la primera capa de Nquel, y entre esta y la segunda
se observa una expansión del 25%. respecto del valor en el interior del sólido: la segunda
Capa presenta además un “huckling” deúiC.4 inducido por el adsorbato [24] la expansión
entre los planos de átomos cuando uno de ellos o ambos presentan “buckling’ se nefiere a
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la que sufren sus respectivos cemtt ros de masas, sítienítras no se especifique lo contrario. En
la c(2 sc 2) el Oxígeno se halla a 077 <4 del priníen plano de Níquel y entre dicho plano í
el segundo existe una expansión del 67: este último nícíestra asimismo un buckling” de
0035 .4 ~23]. Leves modificaciones de estos nesultados se pnesetttén en [27]. La longitud del
enlace O-Ni es en cada una de las fase de 193kv 1 1~2 <4 respectivanneume. En eí caso de L
fase desordenada la altura del Oxísesio varía emít re 080 <4 y 077 <4 según el cubrinmiento sea
de ó 4 de rnonocapa [40. 41]- Sin emsmbargo. no sc descart a la posibilidad de que parte de los
a renios de adisorbato se encuemtt ren cmi posiciómí ‘1iseudes. bridge [42],es decir. higerametí te
0.4 <4) desplazados en dirección lat eral hacia una posíciótí puente sol cre ¿sos átomos cíe
Níquel (Rr- = 019 pseudo 14, 6.24 híoilnw
3.2 SISTEMA O/Ni(1 11)
3.2.1 SUPERFICIE LIMPIA Ni(1 11)
La preparación de la ~uperficie St 11 1 tl 1 leí-a acabo gracias a ustrios ciclos de limpieza
semej mct es a los empleados para la supe y fic e < t Ci <tl - pe:0 etí este caso el lcoí mili e-srdeo ióst ccc
con Neon se efectúa en condiciones ligeramente distinta [1 = 2jcA d-d-p. .500 U P~’, =
6 - 1V mhar) y es seguido de un calení antienso a 1400 1=- L Ii ni1 eza y cris! al i mudad de la
muestra se comprueban de acuerdo címn lo nnene- iomisc sin liar-a la superficie de Ni >1 00>.
El anái>si LEED realizado, confirma qtíe la uísesiicic Sí>! 1 1> tíO et a teconstivída
además no presenta relajación. de acuerdo comí resultados amíteriorcs [28. -13]. Siendo en esta
investigación el limil e de error de un 1 cji , con relación se-> u-Mor de a distancia imíterpíanar en
el interior del sólido, como sc verá en eí capis ulo -1.
3.2.2 SUPERESTRUCTURAS py
2 sc 2[—, pCi!3 sc vtRSO<O/Ni(1 11)
La adsorción de Oxígeno sobre la superficie Xi> 111), al igual que en la superficie Ni> 100)
tiene lugar en forma disociada y origitia dos superestrííc muras: la recientemente analizada
x 2) [44] e- la p( »i sc VtRJo< que scrá objeto de estudio en el capitulo -1. Dcchas
superestructuras (fases) se forman bajo las siguiemí! es comí ti icioítes:
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1. La p(2 sc 2) corresponde a un cubrimiento O = de rnonocapa y se consigue para tina
adsorción de aproximadamente 02 Langmuirs; tras la adsorción de Oxigeno en frío, se
eleva unos segundos la temperalsíra de la muestra a 850 E.
2. La p(~/3 x v’~)R30” corresponde a un cubrimiento de O = de nmonocapa y se obtiemte
i-i:ccrbiendo del orden de 0.3 Langmuirs de Oxígeno (P 5- iO~ mhar. t = 75 s), pero
crí este caso la temperatura de la muestra se mantiene a 220 E durante la adsorcson,
De la int’-estigación procedida por C<rimsby et al. [441se deduce que en la p(2 x 2)—
O/Ni>> 1 1) el Oxígeno se encuentra en posición <hollow’ ft:c con núnsero de coordinación
tres; es decir,está centrado entre tres átomos de Níquel, en e:l ‘lugar fcc’ que correspondería
ala siguiente capa de Níquel, a una altura de 109 4 sobre dichos átomos. Estos tres átomos
de Níquel se hallan elevados 012k respecto de los tío coordinados con el Oxígeno y presenu:an
además Sn desplazamiento de rotación de 0.07 .4 indicado per las flechas de la figura 3.3.
Los áíoníos de Níquel no enlazados cost el Oxigeno ‘acetí en ‘itt plano separado 1.95 4 de
la segunda capa del Níquel, lo que usípone tina compresión cid 4% en relación con el valor
itírer>clsnar cts ci interior del sólido.
En estos resultados se confirma la posición hollow< - propuesta ya por Marcos et al. [45].
especificándose además de cuál de ambas se trata. Y es asimiurmio corroborada la investsga.cmon
de Narusawa et sl, [46]en la que se predice una relajaciómt de 6.15 <4 normal a la superficie
del 75% de sss átomos de Níquel de la primera capa. Sin embargo en el trabajo de Grim.sby
er al. se constata además un desplazamiento lateral de rotac:ión por parte de los átomos de
Níquel coordinados con eí Oxígeno. no apreciado con antericcridad. Autíque la reconstruccíoms
lateral inducida por un adsorbaro se considera poco frecuente en superficies metálicas de
etopaquetamiento compacto no es este el primer caso, y La sido reciemís-emente observada
para el sistema p(2 sc l)—O/Ru(00 1) [47]. El fenómeno de la reconstrucción que se produce
a cubrimientos inferiores a una motiocapa se debe, al igual que cnt las superficies de indices
bajos, a la formación de enlaces químicos entre el acisorbato y el substrato
A la vista de los nuevos resultados obtenidos para la p:2 sc 2)—O/Ni(l 1 1) se acentúan
los interrogantes acerca de la p(v’~ sc vi)B30~—O¡Ni<l 1 1:. Hasta ahora la informac:mon
sobre la estructtmra cristalográfica de esta fase se linriitaba a los análisis efectuados por medio
de dispersión de iones de alta energía (IJEIS bigb enrrr ion scattering) [43. 46]. Estos
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p(2 sc 2) — O/Ni<1 11):
(a)
= 1.09 003 Á
b = 0-1-2 ± 003 4
= 1.95 003 .4




Figura 3,3: Modelo de adsorción para la pl? sc 2)- O/Ni(l II) donde se
muestra el “buck hisí g” de la primera capa del substrato descrito por ir
[a) Vista superior. (b) vista lateral a le largo de la lístea de puntos en (a)
sugieren una expansión de 015 <4. siorníal a la stíperlicie en la primera monocapa de átomos
de Niquel- Este valor se ajusta en buena aproximaciómí al desplazamiento vertical que sufren
los átomos de Niquel en la p(? sc 2) Por otra parte se propone para el Oxigeno una posscíon
hollow de coordinacións tres, de acuerdo con la simmíemría de tercer orden que presenta la
celda unidad de la superficie (11 1). Esto supondría una compresión notoria en el espaciado
de los átomos de Niqusel. si tuviera luigar una reconstrucción lateral sennejatíte a la que se
observa en la p(2 sc 2). Por ramito es de interés umía precisa caracterización de la estructura
de la p(v~~ sc vI)R30<—O/Ni(1 II) y con vistas al estudio del diagrama de fases del sistema
0/Ni> 1 1 1) se hace immsprescindi ble: Para cmíbriniientos entre e = 027 y (—3 = 032 se lía
visto un desdoblamiento de los reflejos de la smsperestructura, caracteristico de la presen-
cia de “tiomnirtios de antifase [48) Esto hace pensar c
1ue durante la transición son también
octípadas las posiciones hollow hcp además de las fcc que muestra la p(2 sc 2) Dado que en la
sc v3)R30<—O/Ní[1 II), O = 033. mío se observa desdoblamiento de reflejos y portanto
sólo una de las dos posiciones puede ser adoptada. se sugirió la posible reconstrucción por
parte del substrato durante la transición p(
2 sc 2) -— p(V~ sc v”~)R30”- Por consiguiente,
bebiéndose demostrado quela pl? sc?) reconstius e, api Y’~ sc vI)R30< tío deberá presentar
reconstrusctotl.
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El objetivo del capítulo 4 seA, haciesdousó de la técnicaLEED, deteminar 1. estructura
cristalogrdca de lap(AxvtI)flfl y &vedp& sien stafaseexiste reconstrucetéra inducida
por el adscrbato.
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4 ESTUDIO POR LEED CONVENCIONAL DE LA
x VS)Rsao~O/Ni(1 11)
La inteoctón de este capítulo es. como tase ha mnencmonado en el capitulo 3. responder por
tina parte a los interrogatítes que se plantean para el sistema p(<ñ sc t/~)R30~—O/Ni(3 11)
del que hasta la fecha no se tenian resultados concluyentes y por otra dar una visión de la
míetodología LEED en el caso particular de dicha superestructura.
Nlótocícis directos, como Isis desarrollados cts la difrscciómt de rasos sc. en LEED esramí
todavía en desarrollo [4S4—sí] debido a la complejidad que supone considerar el scattering
múltiple que sufren los electrones al penetrar en el sólido. Si bien en las direcciones paralelas
a la superficie se verifican las condiciones de Lacíe:
- ái = 2ro (A’5, ¿~ vectores de la red real, n = número entero)
‘92 = Qrrí (~í ff, vectores de la red recíproca)
cutí la tercera dimensión, perpendicularala superficie, no se puede ptedecir clirectansemst.e para
crié valores de la energía apareceran mnaxímos de difracción (como ocurre en ra~’os x. tina vez
fijadas las csmras dos condiciones). Elegido un reflejo, t~t +kj, = j~, del diagrama LEED en
enersl de cualquiem cristal, si se anahiza la evolución de su intensidad con la energía, curva
J~,> £ sc l-fl. se pueden observar maxímos de difracción para energías muy distitítas de las
esperadas e<t e hecho es debido al scattering múltiple. Sólo en casos excepciomíales bast.a un
cerriníiento de la ensergia en ~t, (parte real del potencial interno que ~ven” los electrones al
entrar en el sólido y que causa un aumesíto de su energía cinética dentro del material) para
conseguir un ajuste de los máxinnos de la curva 1(E) con los máximos de difracción de Bragg
esperados; como ocstrre con el Nenon [52]y es entonces posible un tratamiento “cinemático’ -
En el tratamiento cmnematscn se considera que cada electrón es dispersado elásticasnente una
sola vez por la superficie.
No obstante, dado que el scattering múltiple está ptesente en la práctica totalidad de tos
casos es imprescindible tín modelo “dinámico’ - En la teoría dinámica se considera que un
electmón puede ser dispersado elásticament.e en ocastones sucessvas por todo tipo de carga
que encuentra en so recorrido, núcleos, electrcsnes del core electrones de salencia y electrontes
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de conducción, Esto es debido a que para energías entre tú — 300 eV los electrones tienen
una scccmon eficaz de dispersión semejante a la de un átomo- Los procesos de dispersión
inelaistica debidos a la interacción de los electrones con excitaciones colectivas de la superficie
Iplastrmones, fonones,..) o a la etnisión de electrones secundarios se recogen. en la teoría
diríátuíie-& demím ro del recorrido libre tríedio de los electrccnes, As,, o en la parte imaginaria
del pcitrncial interno, ‘4,, ambas están directamente relacionadas y dependen de la energia.
tos procesos itcelisticos se manifiestart en el ancho de los máscimos de difracción, pues crí
las mísedidas IlE) los electrones deflectados qoasi-eiásmicamente’. dentro de un 10% du
la energía de imscidencia, mío son filtrados. Las interaccic.cnes inelásticas, ocasionadas por las
excis aciones colectis a,. pueden asimismo dar lugar a caníbios en la cantidad de movimiento de
los eNe! rones:- de modo que estos son deflecuados conmrilcíiyeado al fondo difuso del diagrama
LEED.
ci el marcado scatrering mnúltiple conso el imíelásí ce son los respondables de la alta
sensibilidad superficial de los electrones de baja emíergia es decir, de la técnica LEED. Y son
también la causa sic los complejos cálculos teóricos rtecesarios para resolver una determinada
ru:cm ura- tuis d’stri1cciómt detallada de los mnisítios sc emicuentra cmi [53 — 56).
4.1 MÉTODO STANDARD DE LA TEORÍA DINÁMICA
La s aracíerízacíen de estmucs oras por medio de la técnica LEED está basada en un proce
dimíente pr:íeba-crrer’. Lis el ctial se calculan teóricamente las curvas ¡(E) de un grupo
de reflejos que erigimiarta la estructura propuesta y’ se comparan con las cursas ¡(E) ex-
percrnentales. hasta que ambos grtípos de cur’as commsciden. Es decir. la estructusra posible
se modifica den! re de unos márgemíes hasta que las curcas 1 (Ej teóricas coimtciden comí las
experimens.aies. El rrtét.odo de cosístíaración se dem.scllís en 43.
En los modelos dinámicos típicos se procede de actíerdo con la siguient.e jersrquia: Por umta
parte se s:alcuha la dispersión que ocasiona uní átomíse en eí sól,do. X la adición coherente de
las ais~plitudes dispersadas por todos los átomos de uit-a capa. teniendo en cuenta el scattering
xmmfíltiple detítro dc la misma, caracterizan las propiedades de dispersión ele dicha capa. La
simetría traslaciomíal de tal capa proporciona ias dirs:cciomies de difracción permitidas, segun
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las ecttaciones de Laue Por último la contribución coherente de un grupo de capas, junto con
la dispersión múltiple entre ellas da migar a la amplitud total de dispersión de la superficie.
4.1.1 DISPERSIÓN ORIGINADA POR UN ÁtOMO
LI scatmering que sufren los electrones al incidir sobre un átomo se describe por medio de los
corrimnientos de fase ( “phase shifts), ¿í. qste presentan las funciones de onda de los electrones
dispersados frente a las incidentes. Esto se puede entender cualitatisamenre estableciendo
la siguiente analogía: Supoisgamos que umsa onda plasta atraviesa un pozo de potencial.
en el interior del mismo la longitud de onda es menor, es decir, la fase de la onda que
esmíerge del pozo de potencial lía asatízado niás de prisa que la onda que no ha pasado por
el pozo. Además, al igual que en un pozo de potencial, en los átomos pueden tener lugar
Isrí’ceses de resonancia e-¡ue originarian la interferencia constructius o destructiva de las ondas
dispersadas Por ello los cotrimierítos de fase, ¿í, pueden presentar una gran dependencia
con la energía e incluyen. aai nismo, procesos de scat eriog mnúlt píe en el interior del propio
cctOtttO.
Para obtener los ¿í es necesario resol’er la ecuación de Schródinger para los electrones
socidetites. en el interior yen el exterior del átomo. (En caso de átomos de Z > 50 es cense
utíen! e mt reducir la ecuación de Dirac si se va a tratar con intensidades LEED polarizadas
en 5pm.) Con tal fin se supone que los átosnos en el sólido verifican el modelo de esferas
rígidas, “nnuflintin’(vóase la figura 41). En este modelo los átomos, esferas, tienen un radio
maxinzo. r, tal que se “tocan” pero no solapan mímsos con otros- En el interior de la esfera,
el potencial es el potencial atómico de tipo coulornbiano y en el exterior, en la zona inters-
ticial se considera que el potencial es constante, ‘comtss.anre muflin-tin” - [Tal constante es
>stíramntemtte teorsca y no se corresponde exactantente con la parte real del potencial intermmo
~U pues este describe el potencial que “ven” los elecimones incidentes y por tanto incluye
el potencial de los átomos y aquella no. además It. depende de la energía de los electrones
inciderttes no así la constante muifintio que es más bien una característica del sólido. Sin
embargo, esta constante es frecuentemente empleada como parámetro de ajuste en la opti
mnizacidtí e-le los cálculos y es citada junto con l~ itídistimttamente Sus valores tipicos varian
entre-! y 15 eV. Un cambio ene1 valor de la misma dentro de la superficie. por efecto de nss
adsorba.to, por ejemplo. origina potenciales escalón” cn los que las ondas de los electrones
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I Entre’. p.tencsaJ
Figura 41. Esquema del potencial “muffintin en una superficie [551
pueden ser reflejadas o refractadas procesos ambos qsie han de ser tenidos en cuenta. So
ictuít*t e si la energía de los electrones itícidentes excede unos 50 eV. tal efecto puede ser




-‘ 2ní í~1 ls—rl
1
— z (1 e-í~;(~~Mmd~) Sh,(fl = (4.1.)
con y4q fm:nción de onda del electrón incidente, t,>t9 función de onda. de los electrones del
átomo. E energía del electrón incidente, siendo 12 3 y 4 las siguientes interacciones:
1~ Interacción conlombiana del electrón incidente con el núcleo
2. Potencial de apantahlamiento que “ve” el electrón incidente, (es en general despreciadcs).
3. interacción enulombiana con los electrones del átomo.
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4. Término de canje, que se deduce del principio de exclusión de Pauli.
A la ecuación anterior se llega tras considerar la ertogotsalidad de las funciones só,(r’) y
#(r~ [53]El término más psoblemá.tico es el de canje. por ser no local, y es tratado con la
aproriniación local de Síater:
= —Ja
3p(c)
Donde p(~) es la densidad local de carga. El facíer o se elige entre y 1. sin que exista a
priori tío ‘-aher ci>=ti -mio’
Introduciendo la simetría esférica tanto para la onda incidente como para el potencial y
expresando y(,fl en sus component~ radial y angular tenemos:
ri~ ~ot,, óí(r) Ye,,,> II), “t’í,,(Q) = arsnónicos esféricos
entonces >4.1> queda, para la parte radial:




+ -f 1t>r) + ít> >) ot(r) = ~4v(~) (4~2)
En el interior de la esfera el valor de Oi(r se consigue por integracton nusssermca de la
ecuación diferencial >4.?). En el exterior les potenciales, incluidos en el tercer término
de 4.2. adquiereís ci valor de la constante muffntin y la paste radial de la función de onda
global (qtíe incluye los electrones incidemstes, Oní los dispersados, ¿,í, y los <
4cicí “no han vcsto
el potencial y pasan de largo, 9sí,) toma la forma:
= Oot + + l [2¿> h¡tt(kr) +hrí(kr)] (4-3)
Donde h~
1> y h~5 son las funciones de lianlíel de orden ¡ y de primera y segunda clase,
respectisamente. con k = [2(E + It)]), siendo E la energía de los electrones incidentes y
l-. el potencial interno. batiéndose empleado las unidades atómicas e Y, Ti = 1, m, 5-
Y át es el corrimiento de fase que presenta esta onda respecto de aquella para la cual los
potenciales del tercer término hubieran sido nulos, es decir una onda que se movtera en
ausencia de potencial de scartering y que estaría dada por la función de Bessel:
~oí-f é,t jm(kr) = )~ (h¡1l(érí + h?>(kr)) (44)
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Olssér,-ese que la onda dada por (4.3) posee e) mismo valor de ¡ que la onda incidente, pocA
la naturaleza esférica del potencial de scattering (“potencial central”) no puede alterar el
momento angular de la onda esférica incidente, Obsérvese, ademAs, que la diferencia de
(43) -. (44) recoge la parte integra de onda estrictamente dispersada:
— ~ exp(i2tt) — llh~ít<kr) (45)
Para obtener los lí basta entonces imponer condiciones de continuidad a la parte radial de la.
onda en el interior y en el exterior de la “esfera” Es decir, la ecuación de onda y su derivada.
lían de ser contimíuas en 5’ = mu,, (5’,,, = radio mufhin-tin)
15>’tjíí’lr,, 1 exp(sÚ6s) - h¡í>(kr,,,) + h, (br,,,
)
Ocl5’.~> exp(i2ái) - ~ + b~m>(kr,,)
exp(t=tml = L
1 h~’~( br,,> — hr>(kr,,,) con = R5(r,,,) (4.6)
h~
t>(krm) — L,h?>(kr,,,) Rm(tu,Á
Donde ci> su, j es la solución de la parte radial de la función de ondas, en eí interior de la
esfera, obtenida tras la integración de (42) ent re r = O y r = r,,,, ( En r = O se impone
ademims’s la rontdici¿u de mto singularidad
liado que ci potencial descrito en (42) se ha elegido real, los 6, que se obtienen son reales.
Pero habría sido posible considerar tina parte imaginaria del potencial que recogiera Itís
proceses inelástie-os, sin mundificar las fórmulas artteriores obteniéndose entonces E~ complejos
cuya parte imaginaria impondría tina atenuación en la onda dispersada. Esta habría sido la
aproxintacion mis adecuada, pero en la práctica es preferible incluir los efectos inelásticos
en la parte imaginaria del potencial interno, 14,,, que se puede ajustar al final de los cálculos,
simm necesidad de modificar los ám. El número de tm necesarios para describir ót(c), se puede
csniníar a partir de la relación 4,,. = Av - ,,,,; tomando Av = Qr/-\ .1 = 1 Ay 2r,,, = 2.5 -4 se
obtiene ~ 8. así pues serán necesarios del orden de ocho corrimientos de fase.
Los corrimientos de fase, Ct, involucran la posibilidad de tratar a los átomos corno dis-
persores puntuales entre los que se extiende un potencial constante, olvidando su extensión
en el espacio. Por corssiguiente, es posible considerar las ondas de los electrones (seart planas
o esfénicasí í:emo funciones de onda que se desplazan libremente en el sólido y cambian
abruptamemíte en las posiciones de los átomos.
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Es de interés, por último, analizar cómo es afectada una onda plan. por el potencial
descrito en (4.1), para ello basta recordar que una onda plan. puede expresarse como una
serie de ondas esféricas centradas en el core:
CC 1
exp(ik$) = ij >j -Srit js(kr) Y~,,~(lr) Y1,,(i) = Si
t (2) 4- 1) Pí(cos é)ji(kr) 1 47)
5=0.”— —i 5=0
Donde P¡(cos 6) son los polinomios de Legendre en función del ángulo de scautering, O
entre k y n, sectores unitarios en las direcciones de Av y F, respectivamente. Sustituyendo
jm(kr) por la parte radial del. onda estrictamente dispersada, (45), se obtiene, tras operar
escp(i2ti) 1 2isen ¿i - exp(tIi>:
5 ~ (2/ * 1 [sen Aí exp(i¿i) P:(cos6j h]tt(kr)
Haciendo r — m. la ferina asintótica de la onda es:
con f(6) = —4r3(21’4 l)tiPí(cosfi) (4-8)
5’
donde Sí a ~ (}) sen 6, expfrti) >4.9)
La función f(6) se conoce con el nombre de factor de forma” e factor atómico de dis
persión. De ella se deduce que eí scamíering en la dirección de propagación de la onda,
“forward-scattering’. prevalece frente al que se produce en la dirección contraria, backward
scattering’, y esta tendencia se acentúa. al auníentar la ertergía. Sólo a bajas energías
entre O y 30 eV ambos tipos de scattering son semejantes. En la figura 4.2 se muestra
la dependencia de f(6) cots la etíergía para el Nítíuel y el Oxígeno segsin Xu et al. [57].
Cabe sefialar que el “forward-scantering” se ve fas-orecido también al aumentar la tempe
ratura de la muestra- Este feimómneno se incluye en los corrisnientos tic fase que han de
set, con tal propósito, nuevamente calculados en función de la temperatura. >Para ello
e multiplican los factores atórnílcos de dispersión JI 9). por el factor de Del.iveWalher,
= exp ( (352>SiQT)I(2A1
0k.etj), obtenido según el modelo de De’
bye para oscilaciones ((Vi’> anisótropas, con
1a constante de Boltzmatirí, Al, masa de los
atomos y 0D temperatura de Debve. ‘-éase por ejemplo t~55] p. 183.) El factor t, es un ‘ele
mento de la matriz-t” que representa cómo es modificada la fase de la onda tres su dispersmon
por el átomo considerado.
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hA O
Figura 4.2: Factor~ atómicos de dispersión f(~)I del Niquel y del Oxígeno
a diferentes energías. La dirección “forward” se define para O = O 57).
4.12 DISPERSIÓN ORIGINADA POR UNA SUPERFICIE (MÉTODO MI)
En este subapartado se pretende dar una idea básica del problema que plantea la dispersión
múltiple ~ cómo se puede tratar de forma general con el “método de Inversión de Matriz’
Ml [$3, 5-8. 591
El siguiente paso será obtener la amplitud difractada por una capa formada por átomos
puntuales”. Esta capa puede estar constituida por diferentes suhcapas, es decir. los átomos
E — 60ev
E — Sm ev
E — am ev
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de la misma pueden encontrarte en planos distintos. El cálculo de la difracción ocasionada
por una capa se ve enorrnen,ente facilitado teniendo en cuenta su simetría traslarional, Esta
es la responsable de que los haces difractados aparezcan en direcciones permitidas por la
ley de Bragg, dadas por los vectores de la red recíproca, ffí y 4,, pralelos a la superficie y
cuya simetría traslacional coincide cons la de la superficie. Los vectores de onda paralelos a la
misma están dados por k5» = k0» + 4, donde E0 es el sector de onda incideote 4 = hj, * 42,
mientras que las componentes normales se obtienen a partir de la conservación de la energía
.1 ~V(’= ~(jÉoíí ~ + éL) = £4- 14’-s ii~ (4-10)
En el caso de que k~ > 2nnE//i’ se produscen ondas es-anescentes (iodepemídientemnenne de la
presencia de y0,) de las cuales solo unas pocas alcanzan la capa siguiente u el resto no son
tenidas en cuenta, Así pues una sola onda pl-ana incidente es capaz de generar un numero
limitado, peto que puede ser alio, de ondas dispersadas. Estas pueden ser expresadas en
forma de ondas esféricas, plantas o ondas de Bloch, según sea conveniente Dicho grupo
de ondas atraviesa las capas siguientes, generando nuevos procesos de difracción Si tales
capas presentan la misma simetría traslacional. dichos procesos no pueden originar nuevas
direcciones de difracción y sus amplitudes se afladen a las de los haces su existentes. Si todas
las direcciones de difracción posihíes se expresan en forma vectorial, la difracción ocasionada
por una capa se puede describir por niedio de una matriz cuos elementos 1P
t(L~’. k~)
dan la amplitud de los procesos de difracción Av
1 -s k~. En estos elementos se encuenírant
implícitos los corrimienítos de fase. 5,, origintados por los átomos; de mastera qtie la matriz
recoge los procesos de scattering múltiple dentro de la capa.
DISPERSIÓN MÚLTIPLE OB/OHM DA POR DOS A TOMOS
Supongamos para empezar el caso de scattering ntúltiple ocasionado por dos átomos (1) y (2).
Las amplitudes dispersadas por cada uno de ellos se denotan por Tt u T’, respectivamente
Donde T
5 recoge todos los recorridos de la onda que finalizan en el átomo ji) y T’ aquellos
que finalizan en el átomo (2): siendo A y O los factores que contienen los corrimientos de
fase de la onda ocasionados por (1) y (2) respectivamente dados por (4.9). “matricest” de
cada átomo.
= O + + ¿ít2¿2~aso + Ot’Oc’ oc2o + - . . (411)
= ~2 ~ + t’~’’0t’O 4 t’c5tW52t’C~ ¿í + --- (412)
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El contenido de cada término la. de leerse de derecha a izquierda sai p.ej. ta~’2tí~2íttV’2t2
significa que la onda es dispersada primero por el átomo (2), alcanza entonces el átomo
(1) dcl cuales nuevamente dispersada retornando a (2) que la vuelve a enviar a (1) donde
finaliza su recorrido (y es recogida por el detector). Con C~ función de Oreen que representa
la m.crcuí’cagación de una onda esférica, dentro de un potencial constante, entre dos átomos
dispersores esféricos Esto coníleva un cambio de las coordenadas (Vm’) del electrón al
pasar de uno a otro (aunque el momento angular del electrón, 1, no cambia por tratarse de
dispersión elástica en potenciales ceulombianos).
ch, = ~~4;i3~kz;Ii a(L U L,)h01(kV —fWYa(~ — f,) -np I—ikoV —17] (413)
Li
con L~ (¡¡mt) que ‘aria dentro de los limites compatibles con 1— ¡‘~ =1, s U 4-t> ~
re + nY ma
5, siendo 1’ = (¡‘ma’) y L = (Ira) las coordenadas angulares del electrón en el
primero y segundo átomo respectivamente. Los o(L L’, Lt) son los coeficientes de Clebaclí
Cordan 1 jI y k [lr¡( Por último el factor exp[—iko(F — f,)j recoge la diferencia de
fase que presenta la amplitud de la onda que llega desde el exterior al incidir sobre (1) y (2),




= 0 -i ~ T’
Donde ¡ es la natriz unidad, La dimensión de las matrices 1, 0, y E está fijada por eí
número máxirato de corrimientos de fase, necesario para describir eí scartering atómico Si
(<1 u —I<m<Italdimeosiónes(4,~+l)<
DISPERSIÓN MÚLTIPLE POR UNA RED DE BRAII4IS BIDIMENSIONAL
Ceoccalirando al caso de Y átomos diferentes en posiciones e
5, e5,’., r~,’ queda:
Et = 0 + t’~”T’ 4- &GISTí + . . ‘~.
= t’&T’ > ¿2 + t2G”T + - - - + ¡2Cay EN
E
3 =~c + + O + - .. + o~sNr (41$>
EN = ¿NWSTI + ¡N~NaTt + ¿N~”3T3 v.+ ¿~
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que se puede expresar fácilmente en notación matricial.
Aplicando este resultado al caso de un solo plano de átomos idénticos que presenta una
sed de Enacais (red que contiene un solo átomo por celda unidad) teniendo en cuenta que
Et = 12 = ... = 1”’ rse llega a la siguiente expresión para la amplitud dispersada por el
átomo fésimo de tal plano Esta representa la forma de dispersar del plano”, por ser en él
todos los átomos iguales y estar periódicamente distanciados.
r t+ItZCLLclTttlGttct
(416)
Donde se ha definido una nueva función de Creen. (4a:
2rrí
r ~ 071. = —Azs--—k
Ti2 - E o(/1 L. L~ i bkic>t~>P>) \%,(>P>) oxp(—koP) >4171
P da las posiciones relativas de los átomos respecto ah átomo i. Obsérvese que debido a la
simetría periódica, se ha podido considerar quela difracción de una onda esférica incidente
sobre uno cualquiera de los átomos coisícide con la cítme se produciría para otra onda esférica
idéntica que incidiese sobre stn átomo diferente del jsleno. incluso tras producirse scatmering
múltiple.
DISPERSIÓN Al ÉL TIPLE POR Y REDES DE BR4 VAIS
Analizaremos ahora la dispersión originada por Y planos con la misma red de Brasais
átomos idénticos dentro de cada plano. que pueden ser distisítos de un plano a otro. Para
ello denorutinamos t~ ala matrizt de cada átomo del plano (j). del cual, a su vez, la matriz
de dispersión, r’, está dada por (416). Y T~ recogerá. por isna parte todos los procesos de
scat tering que ocurren en el imtterior del plano j (dando ltsgar a m3 es decir, representando eí
scattering en el propio plano] que no tiene su origen en ningún otro plasto) y, por otra, todos
aquellos procesos de scattering qtme terminan en cualquier átomo 1 del plano j procedentes
de un plano distinto del t y qae al alcanzar el plano j pueden continuas en él. pero sin
retornar a otro plano:
= ríZ?~tttTt i~ ~ + .~.s- r’ ---4- rmZ?~)SííTÑ (418)
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con — zrttó 012 ZU2<4
0~Ñ = ~~í~<> (4.19)
ti)
y haciendo un desarrollo, para rada uno de los planos sc llega a una serie de ecuaciones
autoconsistentes análogas a las de (415) cuya notacidn inatricial es la siguiemtte:
/ - - ‘r~G~~
12 ~r2G3t —r~C~ j - - - ,303V ~ (420)1 — cCíí ‘t0t2 ~z;:-‘ - 1 1j ,.NflVt ~.N
0N2 rNCN
3 __ 1
Donde la función de Oreen es ahora
“SkZZ’¿t
~2 o(L, L’. L
1)h[~’(k ~ — ~, ~ ~I)
— <1’4 P) exp l—sk (~ — ~ ± 421
siendo F F3 posiciones atómicas en los planos y s respectivsmetíte. y P se extiemsde a cada
una de las posiciones dentro de un plano. salvo F. — f + P = 0.
Por último la atuplitud total de dispersión debida a los Y planos se obtiene de la adición
de las amplitudes. II’. dispersadas por cada uno de ellos: sin olvidar la diferenciís de fase
exisretste esí la amplitud de la onda incidente en planos distintos. así como la correspondiente
a la onda dispersada. incluidas en exp[i( k0 — kdW:
1’ctL’ = E ~ 1> fc) ~ 7~’ >422)
El subíndice LL pretende recordar que los cálculos están realizados por medio de ondas
esféricas, y es la posición del plano i.
DJSPERS¡Ó” MÚLTIPLE POR Y REDES DE BRAI’AIS EV ONDAS PLANAS
Se puede demostrar [59] que si ~ es ssna matriz que represemtt.a la difracción sufrida emttre
dos ondas esféricas, una incidente y otra dispersada, debida a la presencia de una red, de
Bravais bidimensional la matriz 3l7~, dada por la siguiente expresión. describe la atnplirud
de difracción entre dos ondas planas. ko k~, incidente y dispersada.
— S,r
2i ?mz Yc(kg)i~c. MUre) (4.23)
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es la densidad de átomos de la red
Como ya ha sido mencionado, una capa puede constar de varios planos de átomos, por
tal motiso y debido asimismo al múltiple scatt.ering no solo se considerará que ku, onda
incidente, puede ser dispersada por ellos, sino también las distintas - Interesará entonces
determinar el valor de la amplitud .Ilfl de las ondas k~ dispersadas a partir de las
,ír* — LrLV7’L1C~PQk~c+e) f~ Tfl.} Y;. (Éfl + 6~¿n (424)
9.’ LL’
La ecuación >424) describe el caso general de la difracción ocasionada por una capa de
Y átomos en posiciones tI dentro del-a celda unidad de la superficie. Y se obtiene a partir
de (4.23) donde basta sustituir tu. por TLL dado por (422). Las deltas de hronecker (que
son iguales a la unidad cuando j = ¿ y los signos coinciden) representan la parte de onda no
dispersada que es transmitida sin que su díreccmon sea alterada. >Obsérveae el orden lógico,
de derecha a izquierda, de los índices ilfl.) La función de Creen dada por (42>) sufre para
este caso ursa ligera modificación, fo hade ser sustituido por q Además si bien en (423)
el origen de coordenadas se encuentra en eí centro de un átomo de la red considerada. emt
(4.24) está situado ene1 origen de los sectores tI y por tanto puede ser un punto arbitrario.
DISFERS[ÓN POR SUPERESTRUCTURAS
Las capas del interior del cristal muestran siempre la misma simetria entre si, su tan solo unos
pocos planos de átomos de la superficie. pueden ofrecer un cambio en la sin2erría debido a
adsorción o reconstruccson en ella Este da lugar a la formación de superestructuras, es
decir la celda unidad de la superficie es distinta y mayor de la esperada para un corte
ideal del cristal. En la pantalla de LEED pueden aparecer entonces simultáneamente ambos
diagr¿smnas, el correspondiente al substrato y el de la superestructura. Si denominamos
y ~tS) a los vectores de la red recíproca de la superficie y del substrato, una onda
plana incidente exp(ikosfl sobre la superficie originará ondas planas reflejadas y transmitidas
{ko
1>+4~’
1), donde los corchetes representan todos los salores posibles deffl’l La colección de
ondas transmitidas <k~+~’>) incide aso vez sobre la segunda capa de la superficie y si esta
pteseuta la misma superestructura que la anterior se producirá únicamente una redistribución
de las amplitudes dispersadas dentro del mismo grupo de ondas planas {k
01> + ~ Pero
una ve? que tal grupo alcanza el substrato, puede ser difractado dando lugar a las ondas
planas <411 + + gtBt} y las capas de substrato siguientes ocasionarán meramente una
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redistrihución de las amplitudes dentro de este último grupo de ondas. En eí caso de que
la superestructur, sea conmensurable (el área de su celda unidad se. un número entno de
secos el de la del substrato) los vectores ~ constituyen un subgrrípo del grupo de vectorems
kMt Con lo que una capa del substrato puede difractas una onda plana dada por ~o¿í+t>
solo dentro de un sobgrupo particular k~¿ 4 ~j’>,aquel para el cual — — ~ De esta
mamsera es posible introducir tina serie de simplificaciones en eí cálculo de la matriz Al
[$4, 551
Por último es importante sefialar que la ecuación (4.24) da las amplitudes de las ondas
planas difractadas por tina superficie, siempre u cuando el número A de planos tenidos en
cuenta sea suficietmte Emí ausencia de procesos inelásticos tal número sería infinito, pero el
recorrido libre medio de los electrones imita eí valor de .V a, por lo menos, 5 en el mejor
de los casos superficies limpias fcc ó hcp) Esto supotse que la dimensión de >4.20) alcanza
come rrttntnto el valor de 5(/,,,,,,. 41)2 = 125, con l,,,,,~ = 4. Como la inversión de dtcha ntatt:iz
ha de realizarse para cada energía y para cada estructura posible, en casos complicados es
síecesarso trabajar con modelos aproximados que empleen menor tiempo de cálculo -e sean
por manro ecenomtitcamnente accesibles Nfenci¿n de algunos de ellos se hace en eí siguiente
subapartado.
4.1.3 DISPERSIÓN ORIGINADA POR UNA SUPERFICIE, OTROS
METODOS
BEl EB,SE504 TTERING PERTLBS.4 2110V METIJOD (RSP)
5e aplica a capas formadas por diferentes subcapas, cts cada una de éstas últimas se calcula
la. dispersión por el método Ml. Al estudiar la propagación de las ondas entre subcapas se
considera entonces que a cada una de ellas llegan, exclusivamente, ondas dispersadas hacia
delante (forward”) y sólo cuando la última subcapa es alcanzada, el flujo difractado se
invierte de modo que a la subcapa superior vuelven a llegar solamente ondas difractadas
hacia delante, En essa se produce una nuesa reflexión y el procedimiento es repetido. Con
ello la retrodispersido {“backwar& scatseringí se traía deforma perturbariva y el modelo
converge siesnpre que eí “forsvard scattering” sea superior al backward” [60. 611.
0
BLOCHW41E METROD Y TAl NSEERMA TRIN METROD
Ambos métodos están íntimamente relacionados, fueron de las primeras soluciones propues
tas en LEED. Están basados en cálculos desarrollados con ondas de Bloch. semejantes a los
que se realizats en la determinación de bandas 1531-
LA IFA DOUBLIA’G METh’OD (LI»
Supórígase dos capas consecutivas A y 8 cus-as matrices de dispersión son Alt y
respectivansente. La propa~.aciómí de una onda pl-ana entre ambas puede ser descrita por
4exp(4 - AAs), con A
4B “vector intercapa
t’. >4.25)
Segúnt el núsnero de los distintos se puede definir un vector Ft de dimensidn sí (número
de haces dispersado), formado por los propagadores Ef De tal manera que la dispersión
múltiple entre dos capas estaría caracterizada por la siguiente matriz:
(í — MtP-Mg~P~)t (426)
A partir de dicha matriz se obtiene la dispersión ocasionada por la ‘doble capa’ (AB) Si
se repite el procedimietíto acoplando del mismo modo [AB) con el siguiente par acoplado
de capas (CD), se obtiene la dispersión que originaría un conjunto de 4 capas. En caso de
que las capas sean iguales entre si (por ejemplo en superficies limpias no recontstruidas> este
método proporciona una importante disminución en el tiempo de cálculo, siempre que el
número de haces necesario no sea excestvamente alto 621
RENORMALIZED FORWARD SCA TTEBINO >BFS)
A este método dedicaré más atención por ser el elegido para estudiar el sistema p(vI x
vI$R30O~O/Ni(1 11) A partir de la. ecuation (4243 se pueden definir la “reflexión’ y la.
“transmisión” de una capa, siguiendo la convención tradicional: Se produce t.ransmssson
cuando los electrones emergen por el lado de la capa contrario a aquel sobre el que han
incidido y se produce reflexión cuastdo emergen por el stsismo lado al de incidencia.
— tj~— r4’ = MIt. tt< AIÑ s t; = Al;;
= 54, 39 — 99 95 tI’ — (427)
El método RES está basado en que la reflexión ocastonada por una capa es más débil que la
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Figura 4,3: Esquema del método RES [~~I-
que la ertda iticidetíme transmitida por una capa. ha de ser descrita por ondas modificadas
por la dispersión bacía delant.e (através de la capa) junto con ondas transmitidas en distintos
ángulos de difracción Y la reflexión, por ser supuesta débil, es tratada como un desarrollo
de la reflectisidad total de la superficie en función del número de reflexiones El orden menor
contietie todos aquellos recorridos en los que la onda ha experimentado una sola reflexión
y ha sido transmitida un número cualquiera de veces; el siguiente contiene todos aquellos
recorridos cts los que la onda ha sido reflejada 3 veces y así suceshamente, (Un número
isnpar de rel3exiones es necesario para que la onda “salga” de la superficie.)
La fornía moda adecuada de repcoducir los recorridos de la onda dispersada para los órdenes
más bajos etunsiste en seguir la evolución de las ondas planas generadas por la onda incidente.
hasta que los efectos inelásticos las hacen desaparecer, según se muestra en la figura 4,3a Mi
pues. comenzando a partir de la última capa alcanzada, las ondas obtenidas por reflexión
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dc aquellas que están penetrando. son difractadas hacia delante agrupándose, según ‘-an
pasando de capa a capa, con otras también reflejadas, hasta que alcanzan el plasto superior;
este grupo constituye el primer orden de perturbación. El siguiente ordesí de perturbación se
obtiene por reflexión de las ondas planas emergentes anteriores) que son dispersadas hacia
delante en el interior del cristal. agrupándose. así set con aquellas que han sido reflejadas
por segunda vez basta que el recorrido libre medio, A,,,, vuelve a imponer un limite y estas
ondas sufren una tercera reflexión con lo que son ensiadas nuevamente al plano superior
de la superficie recogiendo a su paso por las cpas orma’ ondas que han sufrido su tercera
reflexión, Este segundo grupo de ondas emergente de la superficie constituye el segundo
osden es amíadido al anterior. LI precedimniemts e’ es tepetido para órdenes superiores basta
que se produce la consergencia de las arísplitudes reflejadas.
Cada transmisión através de una capa. con ha correspondiente “recolección de reflexiones
se realiza de la siguiente manera: Las arutplitudes de las ondas plasías op~g en el i-ésimo
espaciado entre dos capas se calculan iterativa:mwnte haciendo uso de dos expresiones una
para la ~penetración”. figura lib:
= ~ Q;; ~ a _ís;4r~t~ P;t’to,~
14,) (4 25)
4,
y otra para eí “retorno’, figura 43c:
= ~ (íy¡ P~
1’~5t>o
1 tI... * !) P4,>ot~i4,) >42911’
donde P~
t> son propagadores de ondas planas criste puntos tipo-opiados de las des capas9
smícesivas, y o’~ sa sustituyendo continuamente a 0utá Se han definido las amplitudes justo
una vez recten atrayesada la capa, esto supone que el plano superiór torna el valor inicial
1 y las amplitudes tienen el valor inicial o¿,~; = O para todo í y 4. salvo ~ = 1~
El rrtétodo RFS requiere entre 12 u 15 capas y tres o cuatro órdenes de iteración para
alcanzar la convergencia, y el tiempo de cálculo es relativamente menor al que necesitan
los métodos LD ¿ Ml. Sin embargo esta aproxirnaciómí no converge si el scat.sering rumúltiple
entre dos capas sucesivas es alto (ocasionado por reflexiones). Esto ocurre especialmente a
bajas energías (E 10 eV) debido al gran recorrido libre míedio de los electrones o cuando
la distancia interpíanar es pequeÑa d < í.0 1i. pses en tal caso son necesarias tisuclía- ondas
evanescentes para describir el campo de ondas Bajo dichas condiciones es más conveniente
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aplicar bien LD ó Mí, pero cabe señalar que tanto la aproximación RFS como la RSP dan
lugar a resultados exactos en caso de convergencia Más información sobre el método RFS
se puede encontrar en ¡53).
(OAIBINED-SPA CE METh’OD
Consiste en la utilización “combinada” de ondas esféricas y ondas planas. En principict
es necesarso por cuestión de convergencia, el uso de ondas esféricas junto con eí método Ml
cuando los planos de átomos están muy cerca unos de otros eJ 5 1 A, pues en tal caso hayque
tener en cuenta las ondas evanescentes- Pero si en una superficie se ofrecen ambos efectos:
los primeros planos están muy próximos entre sí y los detnás no, entonces es conveniente
tratar los primeros con ondas esféricas y el resto con ondas planas y uno de los métodcs
aproximados anuersores.
Por último es interesante hacer una recapitulación de los tiempos de cálculo que requiere






Blech-svís;-e Transfertnstrix) (2g)~ + (2gs)3
LD ~g3ln(N)
RES
con L (1,,,,,, 4 1)2,
‘5 número de capas o planos empleado,
= número de haces,
= numero de planos necesario para acoplar la superficie.
4.1.4 PARÁMETROS NO ESTRUCTURALES: Vor y V
1,~
Aunque cocí proceso te3cico intervienen sobre todo parámetros estructurales, las magnitudes
tse estructurales merecen utía atención especial Entre ellas se han mencionado las partes
$1
real e imaginaria del potencial interno, It, y It, ,y los corrimientos de fase, St. De acuerdo
con lo expuesto en 4.1.1, el salor de Vr se considera independiente de la posición, pero
dependiente de la energía de los electrones incidentes, Por ello en el cálculo de las curvas
‘(E) teóricas el valor de 14. es con frecuencia modificado según los rangos de energía hasta
conseguirse un mejor ajuste con las curvas ¡(E) experimentales. Se ha observado, ademas,
que una disminución de Ve., con la energía del orden de S14,¡AE 10~ mejora globalmente
el ajuste [63—65].
Otro parámetro no estructural muy importante es el “potencial óptico”, V~, parte ma
ginaria del potencial interno. En esta mnagnitud se recogen los procesos de tipo inelástico,
es decir, aquellas interacciones de los electrones incidentes con fonones, plasniones,.... que
atenóan el has incidente, Puesto que ene1 cálculo teórico de las cursas 1(E) interesa conocer
la proporción en que se atenúa el haz incidente, pero es irrelevante la causa, es suÑiente
considerar la existencia de la parte imaginaria del potencial interno- De la ecuación de
conservación de la energía, dada por (410), se tendrán para el sector de onda una parre real
y una parte imaginaria:





Estas ecuaciones son ciertas sólo si it, < E + It,, en tal caso no se ve prácticamente
afectado por y en la descripción de las ondas que se propagan en el sólido ha de incluirse
un factor de atenuación exp(kr). Esto supone implicitamente considerar la existencia
del recorrido libre medio )s,,, ~ l/k~, lo que proporciona. una idea de la penetración de los
electrones en el material. De esta última expresión se obtiene asimismo la relación directa
entre 14, y A~,,, y es relativamente sencillo concluir que el ancho de los máximos de difracción
de Bragg será 214j [55]. Se ha comprobado experinsentalmente la independencia de 14,
respecto del material, (téngase en cuenta la curva A~,.(E) que describe ía atenuación de los
electrones al penetrar en el sólido es universal), pero al igual que It,. y que A,, depende de
la energía. Dependencia que de común acuerdo se describe por:
14, ~ El/a (431)
Esta relación es de origen fenomenológico y se obtiene sant.n del análisis de la cursa uns
versal A,,,(E), como de la variación con la energía de los anchos de los picos de difraccson,
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En ocasiones incluso un valor constante de Va entre 4 eV y 7 eV proporciona resultados
satisfactorios en la comparación con las curvas experimentales.
Por último consiene tener presente que la energía de los eledrones en el interior dei
sólido. Ña, se encuentra relacionada con la que proporciona eí cahón de electrones, E<~,,
por la expresión:
FI~= Ej 14, = E.e.e.—(~.—A&>+V,,. (4-32)
Es decir, la energía experimental debe ser “corregida’ con las funciones de trabajo del haB6
del caóún- \~9. y de la. superficie, .Xó1.
4.2 PROCEDIMIENTOS EXPERIMENTAL Y TEORICO
En este apartado se especificarán los pasos experimentales y teóricos que han sido necesarios
para la caracterización estructural de la fase p(-VI sc ~/í)Wl0~—O/Ni(111), de la cual se
presetísan en este trabajo los primeros resultados concluyentes 66)
4.2.1 DESARROLLO DE LOS EXPERIMENTOS
CO’t’DICIOAES INICIA LES DEL SISTRAÍA
A continuación se indican las condiciones experisnentales presias al inicio de la toma de
espectros 1(6’>-
• Tanto para llevar a cabo las medidas ¡(E) de la superficie limpia como las de la
superestructura es fundamental que la presión de trabajo se encuentre en el rango de
10—mr mbar. De manera que la adsorción de gas residual sea mnomssma y no tnfrnyaen
cts resultados.
• La limnpieza de la muestra se efectúa y comprueba según lo indicado en el capitu
lo 3. Dado que es imprescindible para la obtención de medidas fiables, antes de iniciar
la. torne de espectros ‘<E) de la superficie limpia o de preparar la superestructura es
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conventente, por sistema, calentar la muestra a 14001< ocasionado la desorción térmica
de gas residual eventualmente adsorbido,
• Los experimentos se realizan con la muestra de Níquel a unos 80 E. Esto hace decrecer
por una parte el fondo de origen térmico y reduce por otra las oscilaciones de los átomos
de la red, estas son las responsables de la disminución de la coincidencia de fase de
las amplitudes dispersadas, en la interferencia constructiva que origina los máximos
de intensidad. Las curvas 1(E) medidas bajas temperaturas presentan, por tanto,
maxtmos de mayor intensidad y mejor definidos que las realizadas a temperaturas
sssperiores efecto que se agtidiza al disminuir la temperatura.
• Con la muestra en frío, una vez que el sianipulador ha alcanzado una posición estable
tras el enfriamento y se han relajado las tensiones de los conductos de Nitrógeno líquido
debidas al gradiente de temmmperatura se realiza el enfoque del cañón de electrones en
el rango de energías elegido. En este caso esítre 50 y 500 eV hatm de obsersarse los
reflejos agudos s’ nítidos Para ello una sez fijados:
— la ddp. del ánodo, correlacionada con la energía incidente para £ = 100 eV
ddp. ánodo 200 eX:
— la ddp de pantalla = 4 kV 6 5 kV:
— el potencial supresor ío% — 5c4 de la energía incidente;
— la d.dp- del Wehnelí (de modo quela emisión del cadón sea inmerínedia ni máxima
os mínima>
se ajustan en las lentes del cañón el offset, a bajas energías, u la ganancia a altas
energías de modo iterativo hasta que para eí rango completo de energías escogido los
reflejos sean nitidos y la emisión del Olaniento sea del orden de lo 3—5 pA. (esta
sarta con la energía incidente).
Simuráneamente se realiza un primer ajuste de la incidemícia normal modificando ade
cuadamente la posición del-a muestra. Con tal fin el reflejo (00). reconocible por que
no se desplaza al variar la energía. ha de emmcontrarse oculto por el cañón y los reflejos
equivalentes entre sí, en la superficie Ni> 1 II) los (0 1) por una parte y los (1 0) por
otra, han de aparecer centrados (equidiss antes del >00)) ~ estinguirse simultáneamente
para la misma energía. Puede ser elegido cualquier grupo de reflejos equisalentes, los
(11), los (02) ó los (20); nótese que en un corte (111) los reRejos (10) no son equi
salentes a los (01), ni los (02) a los (20). En la figura 4.4 se indican con el mismo
símbolo los reflejos equivalentes entre si Todos los experimentos haza sido realizados
incidencia normal, siendo la energía eí único parámetro modificado,
• Logrado el enfoque, se procede a> alineamiento de la cámara, ésta se encuentra aproxi
madamente a 50 cm de la pantalla de LEED en el exterior del sistema de vacío Para
‘:nnseguirlo. la cámara, el cañón de electrones y la muestra bande encontrarse centrados
en la misma linea. perpendicular a la pantalla de LEED y a la superficie de la rmtuesrra
(véase la figura 23). Dado que la cámara ita de recoger e,-clusis~memíte ha intensidad
de la pantalla luminiscetíte, es necesario impedir la emítrada de luz en el sistema s’ en la
zona que se extiende entre la cámara y la ventana de cuarzo. Adetuás es comsvenmente
ajasgar el Ba~amd-Alpert y la bomba de Titanio antes de iniciar tanto medidas de fondo
difuso como de espectros 1(E). Por último. la amuplificación lineal introducid-a por la
camnara se elige de manera que los máximos de las cursas 1(E) no aparezcan saturados
(es decir scan agudos con las “cimas” no achatadas). La amplificación se puede saciar
emtrre un .50% u son 80%. dependiendo del potencial de pantalla seleccionado ;‘ de 1s•
PARÁMETROS DE MEDIDA EX LOS ESPECTROS 1(E)
lina sea que en el monitor se recoge una imagen centrada y nítida dcl diagramna LEED de
la superficie limpia. se selecciona y ajusta. desde el teclado, el rango de energías en el que
se desarrolla la evolución de tun determinado grupo de curvas 1(E) por medio del programa
AUTOLEED. Los espectros de los reflejos (10) del-a superficie limpia, por ejemplo. han sido
tomados en un rango de 30 a -500 eV. con un paso SE 0.3 eV El paso SE 0.3 eV
se ha mantenido igual para todos los espectros. tanto de la superficie íismtpia, como de la
susperestructura Para el salor inicial de la energia incidente, se procede a la colocación
de las ventanas de medida sobre el grupo elegido de reflejos equivalentes, en el caso de los
(10> a £ = .50 eV. Esto se efectúa “manualmente” desde el teclado, para la energía inicial
Asimismo se seleccionan eí tamaño de ventana (dz.dy), el número de medidas que hade
realizar cada ventana por punto de energía (“aserage”). la intensidad de referencia (‘hold
inrensií~”) y el modo seguimiento (Apdo. 234)-
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Figura 4.4: Conjunto de reflejos medido correspondiente a la superestruc-
tura p(v’~ sc -t/~)B30~-O/Ni>l 11). Cada grupo de reflejos equivalentes se
encuentra representado por un símbolo.
marco. pero no excesisamente grande para ííue no solape a altas energías con otros
reflejos. Un valor óptimo es dr = sip = 17 pixel, ¡19].
• Número de medidas por setítatía y energía: Cuanto mayor es este número mejor es la
elación señal/ruido, pero aumenta también el siemnpo de medida Un salor adecuado
es average=4 (1 = 420 mt = mt por cada punto de la cursa ¡(E) de un reflejo)
En caso de superestructuras débiles puede isícre,nentarse a avetage=S, ¡59].
• Intensidad de referencia: Depende de la intensidad de los reflejos que a su vez es funcson
de 1o. de la amplificación lineal introducida por la cámara y del potencial de pantalla
Por ello ei experimentador ha óe efectuar varias, pruebas antes del encontrar sus valor
óptimo. [Este puede sanar ligerasneuíte de un reflejo a otro, aunque sean equivalentes.
debido a la eventual inhomogeneidad de la pantalla)
• Mucho cíe seguirniettto: La medida de las cttrsas ¡(E) del grupo de refle~os equivalentes
se ejecuta en modo Follow’, previamente. hasta obtenerse los “carriles” completos
míe todos los reflejos del grupo, dentro del rango de energías previsto Tras lo cual, se




Se obsienetí naturalmente tantas cursas ¡(E) como reflejos hay en el grupo Si se Fía
elegido un average=4 se obtiene para cada punto de la cursa un valor cuatro veces superior
al correspondiente a averagel. aproximadamente. Por último todas las medidas 1(E) han
cíe realizarse c.turrigietído el fondo. (Esta posibilidad seactisa desde eí programa y es ejecutada
ausomnáticametíte según lo indicado en eí apartado 2.33.) La toma de espectros ¡(E) se Ilesa
a t:abo entonces para eí máximo msúmnero posible de grupos de reflejos que se puedan detectar
a - meres de .500 eX como máximo. Para todos los grupos es conveniente atenerseenergtas inri
a un tamaño dr- sons ana u’ al mismo ‘asturage” - El rango de energías ‘aria naturalmemí! e de
utí ~rvmpoa (it re, pues segttmt aumenta la energía incrementa el espacio recíproco y aparecen
en la imantaila uíííeveu reflejos.
0P2IMIZACIÓX DE LA )PC¡DENCI.4 NORMAL
El j us me previo de la incidencia nernta1 ha sido sa descrito en las condiciones iniciales- Una
sez guíe por medio de un control visual del diagrama no es mejorable, se toman los espec
tros ¡(E> de un grupo de reflejos equivalentes medible en el máximo rango de energías qtte
interesa. Para controlar la incidencia normal sobre la superficie Ni( 1 1 1) se han escogido los
reflejos II 0). las cur’as ¡(E) de estos tres reflejos han de presentar todas las posictorirs cíe
los máxinmos u minimos coincidentes entre si. Es muy importante que no se produzca ningún
desplazamiento entre maxímos u’ mínimos en los tres espectros: no basta, por ejemplo, qtíe
dos espectros coincidan perfectamente y el tercero presente sin ligero corrimiento, Según sea
la homogeneidad de la pantalla luminiscemmte es posible cAue las intensidades absolutas de los
espectros no coincidan entre sí. este hecho no afecta naturalmente a la incidencia normal,
es decir, puede ocurrir que la.s alturas de los niáximnos no sean exactamente iguales, pero sí
han de serlo atís posiciones Una forma de comprobar cómo de buena es la incidencia normal
consiste en calculare1 factor de Pendrs. Rp, (véase el Apdo 43) entre cda dos de las curvas
¡(E> de un gripo de reflejos equivalentes. Así pues para los tres especsros (10) hay que
calcular Rp tres veces: R~,,]( 1 0) í, (1 0)~], R~,3 [(10 >~ , (1 0)4. Rp,3 [(10)~. (1 0)~] - donde los
subíndices 1 2 y 3 se refieren a cada uno de los tres espectros (10) tomados Este factor
saris entre O y 9 dando un a idea de la proximidad o lejanía de los máximos y mínimos de
dos funciones El valor 2 supone máximo desajuste entre las dos curvas comparadas y el
valor O corresponde identidad entre ambas cursas El factor R9 es especialmente sensible
a corrsmsentos entre maxmmos y minimos como se será en el apartado 43. En ha figura 4.5
se mumestra un ajuste óptimo de los tres espectros (10) que corresponde a son valor rnaxtro-ío
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Figura 4.5: Espectros 1(E) de los tres reflejos equivalentes (¡0) de
la superficie limpia de N(quel >1 11> La coincidencia entre las curvas
= 0.04) indica un buen ajuste de la incidencia normal
f?p = 004. Es conveniente que el máximno Rp tío supere un valor de RP,,~or = 01 en tal
caso las desviaciones en el ángulo de incidencia respecto de la normal pueden alcanzar un
valor máximo de ±05~,estas suelen reducirse promediando las curvas ¡(E) del grupo de
reflejos equivalentes [19]. El programa AUTOLEED ofrece la posibilidad de calcular Rp in
situ, tras realizar un suavizado de has curvas correspondientes Esto permite variar poco a
poco y controlísdamente la posición del nsanipulador hasta que se consigue un ajuste óptimo
de la incidencia normal
ESPECTROS íyE) Y St’ TR4 TI VIENTO
Bajo las condiciones experimentales enumeradas anteriormente han sido tomados los espec
ros que se indican en la tabla 41 Los cinco grupos de curvas ¡(E>. >10) (01 , (II>.
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120> y >02) se htais medido tanto para la superficie limpia conso para la superestructura,
cuya preparación se especifica en el capítulo 3. Los reflejos fraccionarios se originan una
vez preparada la. p(’/3 s1)R30’—O/Nil 1 II). que corresponde a la adsorción ordenada
de de monocapa de Oxigeno sobre la superficie de Niquel(] 11), (Cap 3). Ademas sí
muliáneamente a la adquisición de cada grupo de cursas se ha medido la variación ele le.
intensidad del haz de electrones incidente con la cutergia.
Amices de proceder la cern paraciómí de las vsi rs-as 1(E) experimemíl ales con las correspon
dientes teóricas es necesario promediarías y normalizarías según se describe a continuación:
• Sobre cada curva IlE> de un grupo se realizan ‘-arios 1 cuatro> suavizados, cada uno
de ellos dado por i, = (0< it, -+ o,~i 1. con t, nuevo elemento que sustituye a a,.
• Las curvas 1(E) de un grupo utía vez suavizadas, sotí sumadas y se divide el resultado
cutre el nuimnero de cursas entre el mídmuicro de average que se eligió para la utintan-a
de criedida.
• La curva ¡(E) anterior se dis-idide entre Jc( E). una vez que esta última ha sido pre-
viamente suavizada
• Por último se normahiza la curtís ¡(E> a un valor arbitrario constante, que en general
ue elige igual para modos los grupos de cursas ¡(E) = 1!- ¡(E). con It = 1000¿L,,e.,
Kl 000 titiritero arbitrario, ka imttensidad del ináxinso del espectro).
El promedio de las curvas permite corregir ligeras dessiaciones respecto de la incidencia
normal y la normalización por medio de 1o es fundamental para poder efectuar la comparación
con las cursas teóricas. De esta nuamíera batí sido obtenidos los espectros ¡(E> experimentales
que se muestran en las figuras 4.6 y 4.7.
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Tabla 4.1: Parre superior: Reflejos medidos de la superficie limpia Ni(l 11) cnn los
respectivos rangos de energias y el número de reflejos equivalentes. Parte inferior:
Reflejos fraccionarios que, aparte de los anteriores, han sido medidos para la super
ficie cubierta p( y1 sc v¶)R30~ - O/Ni( 1 11> cosí los respectivos rangos de energías










(101 3 60 500 0.5
(01> 3~’ tU - 500 0.5
111> Li 160 - 500 0.5
>20> 3 210 - 500 0.5
>02> 230 300 0.5
sc v’S)R~0~—O¡Ni(í 111
(It)
6N 7.5 — 300 0.5
6 15 - 300 0.5
(~) fll~ 120 - 300 05
6 125 — 300 0-5
uno de ellos cae bajo el cañón y no es tenido en cuent.a
4.2.2 pROCESO TEÓRICO
Las curvas ¡(E) teóricas han sido obtenidas por medio de la teoría dinámica, a partir de
programas standard [54].
SUPERFICIE LJMP¡A
En la determinación de las cursas ¡(El de la superficie limpia han sido utilizados 14 corri-
msentos de fase &- Tanto los corrimientos de fase como la temperatura de Debse On(Ni) =
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Figura 4.6: Comparación de los espectros ¡(E~ experimentales y teóricos
de los retlejos 1 0> (Cl> (11) y (20) correspondientes a la superficie limpia
Ni III> Pp 0-lfr}.
300 1=bamm sido tomados del análisis teórico realizado con anterioridad para la c(2 sc 2)-
C/Ni(l 00.1 ]231. La parte imaginaria del potencial ~-t,.se ha supuesto proporcional a 0
.zt-l] y la parte real, i., se eligió de O eV nivel de Ferial de la muestra y ha sido poste-
rmormnemíte optimizada en los cálculos El ratigo de energias considerado en el análisis teórico
dela superficie limpia ha sido de 50eV a 512 eV en incrementos AE = 2.5 eV
Dicho análisis se ha realizado aplicando exclusivamente los métodos Ml para obtener la
dispersión múltiple dentro de una capa y RES para caracterizar la dispersión múltiple del
conjunto de la superficie. Dado que la superficie de Ni(1 1 1) en ausencia de adsorbato no
está reconstruida la deterrninacióít de su estructura es sencilla: Ha sido suficient.e saciar les
dos primeros espaciados atómicos di2 u- d~ en incrementos del i% del valor de la distancia
tnterplanar en el sólido di 2.03 A
De esta manera se han conseguido ‘arias curvas IjE) para los reflejos >10> >0]> (1
~ (2 0>. de las cuales se muestran las de mejor acuerdo con las experimentales en la figura 4 6
La selección de las cuirsas de mejor ajuste se describirá en el apartado 43.
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Figura 4.7: Comparación de los espectros ¡(E) experimentales y teóricos
de los reflejos (01), >10), (02), (20), (II) y >~ ~), (~ ~). (~ ~) y (fl)
correspondientes a lassmperestructurap<Vix y1>~.zo~o/%I(í It). (Río =
016). 62
StPERESTRLCTLRÁ p(sñ sc sI}RSIP-Oí¾(l11)
En el cálculo de las curvas ¡(E) correspondientes a la superestructura lían sido necesarios
11 corritrmietítíss de fase, 6,. para el Níquel y para el Oxigeno. Como en el caso anterior, estos
junto cotí las temperasmíras de Debye Ein(Ni) = 300 1< y ~
0(O) = 440 E se han tomado del
nímálisis de la c(2 2)—O/Ní(1 00> ¶23]. Las partes real e imaginaria del potencial interno
lían sido tratadas según lo indicado para la superficie limpia. El ratigo de energías psi-a el
análisis de la superestructura se cxi ende de 50 eV a 300 eV. en imícremetitos de 2.5 eX
1>1 rtíismrícs rímedrí que pata la suí;ícrfiíie limpia, la disps’rsi¿íí motiltiple dentro de une
cafia lía -sido previamitemíte í:aracmerizad a 1.rOr moedio del muíétodcí Ml - Y. en este caso. el uso
combinado de emídas esféricas para las primeras capas jun! u cutí la aproximación PiES para el
resto lía permnit~de calcular posteriorímíense. la dispersiaití mmííilmiule de la superficie p(é
1
viiRSO’-O¡N u ti t). i Comnímitíed S
1sace \lethod i. Comí el liii cl’ ííssgurar la cottu-ergencia
del esquí-tría RES i A1.ado. 4.j 2) La sido míesr’sarmcí ílesarrollr el caní1ío cíe ondas entre capas
cotí un nraxmmo de 1 Sl sindas pl-art a> -
El udinero de modeles esmrucr tírales posible en el análisis de la superestructura cs rítuclio
iiaxer 1ue para la superficie limpia. Aunque en tal asmálisis el cálculo se li-aya restringido al
estudio de posicinites bollow y ccíerd imíacióta de tercer erdett 1i¿íra cl Oxigetio seguin sogieme
cl análisis teórico de la pi2 2>-ti iNi> 111> (Cap. ~l tres miuíiíleles entram~ on juego:
- Posición úmolloís’ fcc. para la cual en la segunda capa de Niqsíel no se prescrita un
átomo jusian>ente debajo
2. Pcísición bollow~ bcp. en es! a si Iíy un átomo de Níquel perteneciente a la segunda
capa. que se encuentra justamente debajo de la posiciótí ‘Imollosa”
3. Una mumezcía de dominios de ambos tipos (1> y >2)
Los modelos (1) y 2) se han estudiado inde1sendient.emente variando en cada uno de
ellos los parámetros estructurales correspondientes según se irmdica a continuación. Con la
finalidad de simular eí caso (3> han sido mezcladas incoherentemente las intensidades de los
modelos 11) 5 >2). bajo el mismo peso relativo. Esto supone quela superestructura esta:zía
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formada por dominios fcc y hcp de igual esítetisión. En cada utio de los tres modelos se ha
procecido de acuerdo con loa dos pasos siguientes:
En u1 primer paso se ha considerado que el substrato no reconsíruxe: u’ tatito la altuira
del adsorbato dei como los dos primeros espaciadcts del substrato simm y da
3 han sido variados
indi-pendientemnente. Para 4~ se ha elegido umí salor inicial dado por do1 = 1.20 it. que
La sido variado en incrementos de OQiS ka tenietido en cuenta cl valor u-a obtenido pata la
pi2 s 2)-—C/Ni(l 11). El primer espaciado itíterpla:íar. si12 lía sido saciado en increiutemímos del
del valor etí el sólido dentro de un rango que comprende desde un 2% de compresión hasta
ultí t4<.i de expansión. De manera que se tasi cunsiduratio las posibilidades de utí substrato tío
reía jade así como la de una expansión de 015 A prepuesta por los experimmíenm.os de HEIS
43.46) Por último eí segundo espaciado inrer1slamíar dyu ha sido sanado en imícremeotos
<el I~t del valor en el sólido (203 it> dentro de umí rango que se extiemide desde un 27 de
o >nmr cción líasta un 27 de expansuon res1íecm o de rial saler. El objeti so de es! e primer pase
o siclo seleccionar tiste de los tres tnods’los así!
lii el segmíndo paso se lía tenido cts cutiría la posibilidad de que el substrato reccínstruva
- míalogamenie al caso de la p(2 x 2> í~t se han estudiado dos modelos par-ala primera capa
ce átomos de Níquel compatibles comí la simnetría de tercer orden de a capa de Oxigeno según
se mmíuestra en la figura 48: Por una parte se ha considerado la posibilidad de reconstrucción
hacia detírro o ~hacia fuera’. cii la que los 3 ámonios de Níquel vecinos, se desplazarían
:síemm l~acia el Oscigemio. o bien separándose de él. en dirección radial (figura ISa > Por otra
parte se ha analizado usma segunda posible reconasruccíen en la que los átomos de Níquel
vecimios del Oxígeno rotarían etítorno del mismo similar a la encoistrada para eí p(2 s21
figura 4Sb). La magnitud de estos desplazamientos laterales. sir, correspondientes a un
cíejamiento del Níquel relarive a su posición en el sólido, lía sido variada entre 0.025 it
—005 A. en incrementos de 0025 .-k [el signo positivo representa ion aumento del enlace
O—Ni y Asimismo las distancias interpíanares d~2 y si23 han sido variadas dentro de un
margen dcl 2% respecto al mejor ajuste conseguido cocí primer paso, donde no se consideró
reconsttucctoit
De estos cálculos se tau obtenido una serie de curvas ¡(E) tamíto para los reflejos del
substrato como para los fraccionarios (10) (01>. (II> >20), (02> y (4 4>. (~ fl, >4 ~>
y~ 4>. Curvas que han sido comparadas con las experintentales hasta obíemíerse el níejor
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Figura 4.8: Modelos de adsorción estudiados para la p(y1 sc
O/Ni( 1 1 11 donde se incluyen dos de las posilsíes reconstrsícciones de la
primera capa del substrato, (a) Desplazamiento radial Olmacia fuera’ (o
“hacia dentro”>. (b) Mosimnienso de rotación entorno del Oxígeno.
<tiste (figura -17>. correspondiente a la estructura buscada. La forma de licuar a rabo csua
comparación asi como la solución de la estructura p(v’~ x Y~)R30O~O/NiQ 1 1) se verán en
el próximo apartado.
4.3 COMPARACIÓN TEORÍA-EXPERIMENTO
La ártica forma posible en LEED de obtener la estructura correcta de una superficie consiste
en confrontar, para cada modelo geomérrico propuesto las. intensidades ceóricas con las
experinsentales basta que la coincidencia es “suficientemente buena”. Con este motiso han
sido desarrollados una serie de factores fi (“Reliabilitv factor?’> que permiten la comparación
de dichas intensidades, atendiendo a disersos aspectos. Ademnás, con cl fin de localizar el
mínimo factor-fi en un determinado análisis estructural, sc suele representar gráficamente
el factor-fi cii función de la variación simultámíca de dos parámetros estrucí urales como
setet,íes en el smobapartado 43.2.
65
4.3.1 FACTORES-R
El uso de factores-fi para comparar intensidades experimentales y teóricas se remonta a las
determinaciones estructurales con 1. técnica ¿e rayos mc. En el caso de la técnica LEED un
primer intento consiste en calcular la distancia cutre an,bas intensidades, dada bien por fim
o por fi;
= A
3 1 le — cI,[ dE, con A, = 1/5 I,dE
fi2 = 4~ f(1, — c1j
2 dE. con 12 = 1/ ft2d (433)
e = ftdE/fI,dE
Donde ./, = I,(E) representa la curva experimnental e 1, = 4(E) la teórica. A, y A, son
constantes de normalización y e permite ajustar las intensidades experimentales y teóricas a
un mismo nis-el medio [55. 67, 68]. Sin embargo estos factores dan pócís idea del contenido
estructural involucrado en las diversas alturas de los máximos de un espectro lina forma
de acercarnos a sal información es suistil oir las intensidades por sus derivadas respecto de la
energia ]69¶. se tienen así:
fu’ = ~ It — ch> dE, con A,’ = 1/ f jftj dE (3
fi
2’ = Az ¡(4’ — el5’)~ dE~ con A2’ = i/fItE
Si se pretende además comparar las posiciones relativas de los máximos y mínimos es con
vemsiente trabajar con las derisadas segundas
fi1” = 4,” ji].” — cf,]’> siE, con A,” = 1/ f ¡ti dE
fi2’ = A2
t’ ¡5!,— el,”)’ df. con 4,” mal/ ff”2siE
Al operar con fi~
2 ó R72, dado que son míecesarias las derisadas primeras y segundas, respec
lisamente. de los datos experimentales es importante realizar, previamente, un suavizado de
los mismos, (por ser aquellas especialmente sensibles al ruido).
Por otra pate, los factores de uso más extemídido son el de Zanasziiona, fi-3, [70]y
el de Pendry, Rp, [71]. El primero da cuenta de la reproducihilídad de las posiciones de
los niáximos. así como de las alturas relatisas dc los rnístnos, es decir, los picos más bajos
adquieren un peso menor que los más altos:
si-,, = ~ii- dE, coni (¡ti + max >t’l) ‘ 0.027f hilE (436)
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Donde Az, ha sido definida de modo que Ri-~ = 1 en caso de espectros sso corzelacionados,
En el factor de Pendry, por el contrario, la utilización de derisadas logarítmicas, en lugar
de las propias intensidades, supone atribuir a todos los máximos un mismíxo peso, indepen
dientemente de la altura de cada uno Esto está de acuerdo con la idea de que cualquier
máximo contiene información estructural por ser debido a interferencia constructiva. Así los
máximos que se producen a altas energías son en general menores que los que se obtienen
a bajas. por causa de la creciente dispersión de origen térmico, pero contienen la misma
cantidad de información:
f(E—li)tdE L diRp= , conV5 (437)¡ (v’+ y2)¿r 1+ ..
La sustitución de L por y’ elimina problemas de disergencia en caso de intensidades nulas
La función Y’ es de especial importatícia en la comparación de intensidades difusas teóricas s’
experimentales, como ~e verá en el capitulo 5, en él se dedica un apartado a su descripción
Asimismo, se ha propuesto la utilización de distancias métricas 72) para identificar st
falta de correlación entre espectros, pues se piensa que estas responden de forma lineal al
desplazamiemtuo de picos De los factores definidos anteriormnence ~ y R
3, por ejemplo, son
distancias métricas (en eí sentido matemático), hz,, no lo es y R~ lo es para los espectros
derivados. En ocasiones se ha realizado en promedio de diversos factores!?, sin embargo esto
requiere la normalización adecuada de cada uno de elíos 69, 73 — 75J Pues, por ejemplo,
fi; puede alcanzar un valor máximo 2 s,
11u ilimitado, aunque en general este último toin.a
‘abres comísiderableníence menores que fip para espectros de correlación modesta.
Con el fin de evitar la influencia de la longitud de la base de datos, es frecuente promediar
los factores R(g> de una serie de reflejos según el ixutervalo de energías en que hayan sitio
medidas. SE(s) de este modo se obtiene:
— ~g fi(g> áE(g) (438)
Z, SE(g)
Sin embargo este factor no tiene en consideración que un buen ajuste de muchos reflejos es
más fiable que el de unos pocos, y tampoco que los reflejos del substrato y de la superestruc
tora son sensibles de distinta manera a la geometría de la superficie, pues todos adquieren
eí mismo peso. No obstante este tipo de promedio es de oso getaeralizado
Existen pocos estudios comparativos entre sanos factores y otros 1~-5, 63. 10, 71, 76-78] en
general el valor mínimo de cualquiera de ellos conduce al mejor acuerdo teoría-experimento
coincidente para todos (aunque no siempre es así [79]).Dado que fi-, y fi; son los mas
frecuentemente aplicados conviene tener una idea de cuáles son los rangos aceptables de
sariación para cada uno: Se considera, más por experiencia que por puro análisis teórico,
que si-., < 0.2, fi2, 035 y fi, =0.5 reflejan buen, mediocre y mal acuerdo teoría-
experimento, de tundo amtálogo Rp < 0.4 se considera un buen acuerdo De los factores
anteriormente mencionados se ha elegido fi; para confrontar las intensidades experimentales
y teóricas de la superestructura js(vI sc v’~)It30’—O¡Ní(l It). Para el factor de Pendry se
estima [71] un margen de variación dado por:
SI-;
.áfip = fi.,~,. ir >4.39>
con SE intervalo total de energías comparado.
4.3.2 BÚSQUEDA DE LA ESTRUCTURA CORRECT,X
Una sez elegido el factor fi se procede a la bíisqueda de los parámetros que caractermzamt
la superficie Entre ellos pueden encomítrarse parámetros no estructurales tm 1’,,. l~ pero
salvo en el caso de It que puede ser variado simplemente por medio de utm corrimietíto
de los espectros, esto se suele evitar En general se eligen dos parámetros estructurales
como pueden ser la primera y la segunda distancias interpíanares, di2 y d23 respectivamente.
La sariación simultánea de ambos 5-a dando lugar en cada caso a un salor de Hp que es
representado gráficamente. de modo que al final del proceso se obtiene un ~mapa topológico’
de fip(d23.d52) comoel que se mnuestra en la figura 49. En él cada línea de mmísel correspomíde a
salores de d12 y d2, que originan el mismo fip. Este tipo de representación permite encontrar
con mayor facilidad el mínimo fi para dos parámetros Sin embargo, dado que cualquier
rango ¿e variación de ¿os parámetros cualesquiera es siempre limitado, existe cl peligro de
que el mínimo encontrado sea oms mutímuimo local [Un ejemplo de ello es lo ocurrido en las
primeras determinaciones de la c>2 sc 2)—O/Ni(l 00) [80. 51)) Por desgracia no hay ningtiuí
método exacto que identiflque si un mínimo es absoluto o no, La única manera de-abordar
el problema consiste en tener en cuenta que los factores fi para distintos rangos y para
distintas secr:ones de la energía deben presentar un minimo para la misma configuración de
parámetros estructurales
La localización gráfica de un mínimo fi. segón lo indicado, es sestcilla rnien¶uas sólo
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Figura 4.9: “Mapas topológicos” del factor fi; en función de los espaciados
del substrato si,,. si,3 y de la altura del adsorbato do,.
se serien dos parámetros. Si sc requiere la variación de un gran número dc parásnerros.
la representación gráfica anterior es de escaso salor cuando estos están correlacionados,
La experiencia demuestra que los parámetros estructurales respecto de los no estructurales
-Áalvo l’,) son independientes, del mutismo modo se sabe que las distancias interpíanares de
las primeras capas presentan poca correlación entre sí (82, S3(. Por dítimo suele ser cierta la
falta míe correlación entre parámetros que describen horizontalmente la superficie y los que la
caracterizan serticalmente, siendo la variación de estos últimos de muc$a mayor influencia
etí los espectros que la variación de los borizontalí~.
Teniendo en cuenta esta serie de consideraciones se ha efectuado la comparación de las
curvas ¡[E) experimentales y teóricas para los reflejos (01), (10), (11). (02). (20) y (44-).
(4 4) (4 ~) (~ 4) por mmsedio del factor de Pendry, Rp De modo que el iottervalo total de
energias comparado para la superficie limpia ha sido SE = 1800 eV y para la cubierta por
Oxígeno SE ma 1550 eV
SUPEfiFICIE LIMPIA V41 II)
El análisis de la superficie limpia muestra un mejor ajuste teoríaexperimento. para el cascr de
una superficie no relajada, de acuerdo con investigaciones anteriores ~2S,43). Obteniéndose
fi; = 0.16 con un margen de variación SR ma 002, lo que conlíeva un limite de error del
5% del valor de la distancia interpíanar en el sólido, Los espectros 1(E) correspondientes al
SiO 502 544 206 100 itt lid itt 5.20
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mejor ajuste se presentan en la figura 4,6
F4SEp<Xñ sc v%RSO’-O/Vi(l 11)
El primer paso en el calculo teórico, por el cual se lía partido de un substrato no reconstruido
con la finalidad de distinguir entre las posiciones fcc. hcp o una mezcla de ambos dominios
para el Oxígeno, conduce a un significativo mejor ajuste para la posición fcc, fip = 016.
Pues en los otros dos casos se han obtenido fip = 052 y fip ma 029, para la posición
hcp y para una mezcla de fcc y lícp, respectisamente Por experiencia se sabe que una
diferencia tan notoria permite descartar los dos dltitnos modelos, Los mapas del factor fip
de la figura 4.9, fi;(ilt2.doí) y fi;(d23,dís), muestran que el mejor ajuste se produce para una
altura del adsotbato 4, = 108*0.02 ík, umaprirneradistancia interpíanar 4,~ = 205±002A
ligeramente expandida y una segunda distancia inmerpíanar si23 = 2.02±0024 prácticamente
no relajada Los errores adjuntos se obtienen a partir del valor de Sfi ma 0.027
El segumído paso en el cálculo teórico, que itrluse una reconstrucción en el substrato,
según se msíestra en la figura 4.8 de acuerdo con lo rutencionado en el subapartado 422,
no origina ninguna mejora en el ajuste anterior. En la figura 4.10 se puede obsersar el
comportamiento de flp en función de los desplazan~ientos tu de cada uno de los dos modelos
propuestos Los desplazamientos, dr, resultantes se encuentran por debajo de 0.01 A~, con lo
que están dentro del límite de ermor calculado a partir de SR Por lo que se puede concluir
que, dentro de dicha incertidumbre, la fase p(v’S x 5/á)a3o”—O/Ni(x 11) no pmesentasecons
trucción. Los espectros 1(E) correspondientes al mejor ajuste se muestran en la figura 47.
Salso una ligera discrepancia para las intensidades relatisas de los reflejos (44) y (44) a
energías por de bajo de 130 eV todos los espectros presentan un excelente acuerdo con los
experimentales
4.3.3 ANALISIS COMPARATIVO DE LAS FASES p(~/A x ~/~)R3O’Y p(
2 sc 2)
A continuación se realiza un estudio comparativo de los resultados obtenidos para la p(~/A sc
vtR3O’ respecto de aquellos correspondientes a la p(2 x 2). En ambas fases el Oxígeno se
coloca en posiciones fa, y su altura sobre los tres átomos de Níquel secinos es 109±003 4
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Figura 4.10- Comportansiento del factor fi; en función de los desplazas
míamemímos dx de cada otto de los dos modelos propuestos en las figuras 4Sa y
4.Sb.
están casi en perfecto acuerdo Sin embargo, a diferenda de la p(2x2) la p(visc vi)R30~ no
presenta recomísíruccmon en eí substrato Esto supone una ligera disminución en la distancia
del enlace Ni—O para la p(x/=sc 4)R30” respecto de la p(2 sc 2). siendo en la primera de
150 ±002 A y en la segunda de 1.53 ±0.03 A. Dichos valores son modio menores qtue
los encontrados para la distancias de enlace en las fases c<2 sc 2) y p<2 sc 2) que forma eí
Oxígeno sobre el Ni>1 00); según se ha sisto esa el caphulo 3 estas son 192 A y 1.93 4.
respectivamente. tales diferencias especificas de cada umía de las dos superficies, Ni( 1 00) y
Ni(1 1 1), estára en comicordancia con estudios que atribuyen este hecho al distinto número de
coerdimíación que presenta el Oxigeno en cada una de ellas [841.
La comparacióma de la primera distancia interpíanar di,. entre las dos fases no es directa
pues la p(2 sc 2> presenta “buckling” en la primera capa. Sin embargo si se considera el
plamio centro de masas para dicha capa, se obtiene en la p(2 sc 2) un espaciado de 204 A
muy semejant.e al correspondiente a la p(vI sc ~4>a3o~cuyo valor es 2.05 ±0.02 A. Así
pues no se produce expansión considerable en la capa superior de Nrqueí Tal expansión.
respecte del valor dc la distancia interpíanar cmi el int~’ior. es tan solo dc 002±002 4, es
decir, mucho menor que el valor de 015 A propuesto a partir de la técnica HEIS 43. 46]. El
resultado cístenido en el presente trabajo es razonable pues mantiene el centro de masas de
las dos capas superiores de Níquel de la p(v’~ sc ItiR3O’ muy próximo al correspondienu.e a
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la p(2 sc 2) En el caso de la p(2 sc 2) el Oxígeno atrae hacia sí a los tres átomos de Níquel más
próximos, de modo que estos se elevan 0.04 A sobre sus posiciones respectivas en la superficie
limpia. No obstante, esto parece sólo posible debido al movimiento opuesto de —008 A que
suifren simultáneamente los átomos de Níquel no correlacionados con el Oxígeno Pero en
la p(v’~ x x/T)R30~ no existen átomos de Níqímel sin correlacionar con el Oxígeno. y esta
parece ser la causa tanto de la ausencia de rec.ormstrurrión como ¿e relajación por parte del
substrato.
En los resultados alcanzados por la técnica HEIS [16). se propone que un 75%. de los
átommíos de Níquel de la primera capa presentan una relajación de (>15 .-k, en la p(2 sc 2>;
mientras que en la p(v’~ sc ~‘S)R30” son un 100%. Esto supondria un aumnenmo considerable
sn el espaciado interpíanar debido a un modesto canabio en el cubrimiento de e = para la
p(2 sc 2) a G = 4 para la p(’/S sc v’S)R30~. Por último de los análisis realizados por FIEIS se
concluye que la expansión promedio cus la pj2 x 2> rs de OIt .&~ mientras que sor LEED se
llega a 001 A [44].Esto indica errores sistemáticos bien en los análisis de HEIS cdc LEED,
aunque parece poco probable que estos dítimos puedan presentar un error mayor de 0.01 A
cmi uit espaciado vertical, para el que la técnica LEED es especialníemíre sensible
Tras la determinación estructural llevada a cabo para la p( jS sc V~)R30~ se puede concluir
que en la transición de fase p>2 x 2> —a p(vi x <i$30’ desaparece la reconstrucciómí del
substrato, Esto parece razonable si se piensa cmi el mero aumemíto del cubrimiemíso:
cubrittsiento correspondiente a una niosíecapa completa impediría cualcjuiet reconstruccmumt
del substrato, por simetría De esta manera a medida qsme disminu~e el csmbrituuienmo la
posibilidad de reconstrucción es mayor, Est.a tendencia ha sido también observada para la
adsorción de Oxígeno y Azufre sobre el Ni(l 00) 21]
Del anábsis efectuado para la p(vI sc vI)R30’. se deduce también la mío coexistencia de
domninios fcc y hcp. Así pues en las fases p(2 sc 2) y p( ~i sc v~~)R30~ puras no se producmu
macla de dominios. Esta parece tener lugar exclusivamente en la región de transición donde
se origina asimismo la reconstrucción del substuato lo guíe confirma las suposiciones de le
simulación Monte Carlo 48]
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5 FUNDAMENTOS DE LA TÉCNICA DE LEED
DIFUSO
Uno de los requisitos fondameotal~ de la técnica de LEED para caracterizar una estructura
superf\ciai es la presencia de orden a argo alcance. Este aspecto constituye sirnnltánearriente
la base de la técnica y su lirnitacido cuando se pretente estudiar sistemas que carecen de
dicho orden.
Recienueníeyíse se ha desarrollado una nueva técnica conocida corno lEED difuso.
ULEED. que permite interpretar la inforíriacido del fondo difuso elástico que se encuco-
tra cnt re los uoc,tos de difracción dc Bragg 1S5 921. Tít) intensidad aparece debido a cierto
grado de desorden presente en la superficie y por lo tanto su correcta interpretación pro-
porciona información acerca de sistemas carentes de orden a largo alcance: .-X medida que
aumenta el grado de desorden en la superficie los reflejos se ensanchan perdiendo si, nitidez y
os perfiles de intensidad correspondientes indican la presencia de defectos superficiales o-ida
‘o menos extendidos, corno terra2as o dominios. Si los reflejos son agudos su perfil es quass-
rinemal ico lo que permite evaluar fácilmente la distribución de defectos. Esto tiene su origen
en que la dispersión rodil píe se encuentra restringida a unía región de tinos pocos A ngstroms
dada por el recorr do libre medio. \,,,. de manera que en ei espacio reciproco se extiende en
1/ ~ que suele ser grande en coropacación cori cl ancho dcl rcffi’1o Pero al aurriensar el des-
ordetí los defectos se hacen cada vez más locales e la intensidad dispersada correspondiente
llega a cubrir por complet.o el espacio recíproco; siendo por consiguiente necesaria una teoría
dinámica que reproduzca el fondo difuso del diagramna LEED. En las investigaciones basta
ahora realizadas en est.e campo tales ~defect.os”están constituidos por atorr¿us o rnolecolas
adsorbidos desordenadaníente sobre tina superficie cristalina~ ~ 9:1 95~ -
En este capitulo se verá que para determinar la estructura local de adsorción de un átomo
o molécula se requiere no solo un fuerte apoyo teórico sino taníbién Isis equipo experimental
de lEED capaz de deí.ítctar la distribución de intensidad difusa cii la pantalla de LEED, que
por sus caracterlsíicas es un urden de magnitud menor que los máximos de difracción, Al
igual que se hizo en el capitulo anterior en el caso dc lEED convencional, se pretende en
este ofrecer al lector una idea de los fundamentos de la metodología de la nueva tecoxca
de análisis del fondo difuso. DLEED. Esta técnica de itodo análogo al LEED tradicional,
7.3
está basada en un procedimiento ~prsieba-error” según el cual se realiza la comparación de
las funciones-Y(dl(E)/IdE) teóricas y experimentales basta que una selección adecuad, de
los paráznetros estructurales conduce aun valor nalnimo del factor-R. Por motivos que se
señalan en el apartado 5.2 es rusa conveniente la confrontación de funciones Y que la de las
correspondientes distribuciones de intensidad teóricas y experimentales. Atención especial
se dedica en el apartado 5.3 a la obtención de las funciones Y experimentales, en el caso
particular del, adsorción desordenada de Oxígeno sobre Ni( lii). Pues un análisis teórico de
las mismas permitirá en un futuro saber si existe o no reconstrucción por parte del substrato
inducida por eí Oxigeno, en el caso de cubrimientos extremadamente bajos, lo que apoyaría
los resultados obtenidos para las fases ordenadas p(2 x 2) y p(v’~ x vI)R3O~.
5.1 PRINCIPIOS TEÓRICOS DE LEED DIFUSO
El caso más sencillo de adsorción desordenada corresponde a la presencia de un solo átomo
o molécula sobre un substrato cristalino, caso al que esta teoría en principio se limita Sa-
tnTalrfletst.e la intensidad difusa es originada pnr el sósorbato y su entorno en el cristal, de
modo que un procedimiento teórico tipo “cluster” parece lo más adecuado para tratar el
problema. Dado que el tamaño del “cluster” (conjunto de átomos entorno del adsorbsto)
está determinado por el recorrido libre medio de los electrones, el número de átomos involu-
crados en el cálculo es demasiado grande para aplicar un tratamiento autoconsistente. Una
aproximación razonable consiste ene] siguiente nsodeln de tres pasos que aprovecha el orden
cristalino del substrato, [85].
El objetivo es pues calcular la intensidad difusa que emerge en direcciones no Bragg
procedente de una superficie en la que se encuentra un átomo adsorbido. La dispersión
no Bragg sólo puede ser ocasionada por elementos ajenos a la periodicidad cristalina en
este caso el átomo de adsnrbato. Si se analizan todos los recorridos posibles de un electrón
dispersado por dicho átomo se observa que tales recorridos pueden ser divididos en tres
partes. En la primera se consideran todos los procesos de scattering previos a la dispersión
por el átomo adsorbido (figura 5 la). Estos originan el campo total de ondas incidente que
puede ser calculado por medio de la teoría existente para LEED convencional, en el caso
particular de superficies limpias. En una segunda parte se incluyen todos aquellos procesos
que se inician con la primera dispersión ocasionada por el átomo adsorbido y que finalizan
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Fgura 5.1: Pasos en que se subdivide eí cálculo de la int~sidad difusa
elástica originada por un átomo de adsorbato sobre una superficie cristalina:
(a) Todos los procesos de scattering previos a la dispersión por el átomo ad-
sorbido. (b) Procesos de scattering que se midan con la primera dispersión
ocasionada por el átomo adsorbido y que finalizan con la última. (e) Todos
los procesos de scatt.ering tras la última dispersión causada por e[ adsnrbato
(SS).
yoAuN ‘1
con la última dispersión por parte de dicho átomo (figura 5.lb). En este paso no se puede
bacer uso de la teoría de LEED convencional pues la presencia del adsorbato rompe la
simetria de la superficie. En su lugar se realiza un cálculo de cluster análogo al de EXAES
(“extended X-ray Absorption fine atructure”) [96]o al de XANES (“X-ray absorption near-
edge structure’) [97]. Dicho cluster contiene un número de átomos limitado por el recorrido
libre medio de los electrones y en la mayor parte de los casos basta considerar un solo proceso
de retrodispersión como en EXAES. En la teoria aquí expuesta se consideraran, sin embargo,
todos los posibles. Por último en la tercera parte se tienen en cuenta todos los recorridos que
se inician tras la silsirna dispersión causada por eí adsorbato (figura Sic). A contixsuacson
se formulan matemáticamente los tres pasos antenores.
1- CÁLCULO DEL C>~AMPO INCIDENTE
Sea una onda plana incidente
i
con .4 = cuyo vector de onda se puede expresar como k~ — oro11 + ff, k) siendo
= ±Ukt— ~o1¡-4-ff[
2)12,donde 1k
5> depende de la energía incidente y del potencial
interno [k5]
2r = (2,452) (E + IQ). según se sin en (410); Fes el vector de posición
y o la posición del origen de coordenadas.
Tras un proceso de scattering múltiple en e.l substrato la onda resultaisl.e se puede
expresar como





rfl. es al matriz de reflexión culos elementos se caracterizan respecto de E~ según quedó
definida en (4.24) y <427).
Si el átomo se encuentra centrado en E,.el campo incidente total (52) se puede desarro-
llar en serie de ondas esféricas entorno del;, siendo j, la función de Bessel (véase (47)):
— E E 4ri’j~ (k[E— f,I)Y,,. (f.CE)
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= 4r1’E{A¡exp ¡¿Ék —Ea)) xy,,, (kfl -i. Ajexpfikjfr — tt;I xy,, (k¡)}
1
2. DISPERSIÓN POR EL ÁTOMO ADSORBIDO
Una ‘a conocido el campo incidente dado por (54) interesa conocer el campo total
dispersado por ci átomo:
-s — E ~‘ h1’1 (kfr— FJ) Y,,. (~~< (55)
con i4’> función de l-lankel de orden / y primera clase. B se puede expresar en
función de a matriz de dispersión del cluster, 8. y de la dispersión atómica, 1~5~ de
modo análogo a corno se plante¿ el problema de la dispersión entre dos átomos es, e.:
~ubapartado -1.1.2.
= ByT,+T,Slt-i-T,ST,ST,+...)
= WT, (1 — ST.< (56)
El cálculo de Sse encuentra descrito en ¡97, 93] y es la parte que requiere mayor tiempo
de cálculo. Expresando (55) en forma de ondas planas queda:
= ~¿#Ekí(Yex~ [i&~(F—~cj + D;
5 (~‘[)CXP [ikk>9—~)J (5.7)Y
—~ —,,a” sucon /r’- . =(É<’ r9,K,,) 1 ~ ~ +YI)
= E ~7<ttm &~~) exp (f~ —
g.
y CA’
2 es el área de la superficie iluminada por el haz.
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3. DZSPERSION FINAL ORIGINADA POR EL SUBSTRATO
El detector podrá recoger finalmente los electrones dispersados por el adsorbato como
se indica en el paso anterior, y los que tras ser dispersados por el adsorbato sufren una
última dispersión en el substrato. La amplitud total dispersada será entonces:
O; (á~) = O;, (~) + E’~, (¡~~) D~ (59)
4,
donde es la matriz de reflexión para electrones con sector de onda paralelo a la
superficie, ~. Por último la intensidad de electrones que emergen con vector de onda
paralelo k~ + ~ se puede describir como:
__________ ln(E,tt .áL ,cosft2 Ir (2r)2~ <5.10)
__________ = ‘-‘¡kNl)I
Esta ecuación representa el número de electroises recogido por electrón incidente y
estereoradián, donde n~ es la densidad de átomos (o moleculas) adsorbidos por unidad
de superficie y O es el ángulo polar con que los electrones son emitidos. La descripción
del programa necesario para desarrollar los cálculos anteriores puede encontrarte en
[871.
Otra forma de obtener teóricamente la distribución del fondo difuso elástico consiste en
adoptar para la capa de adsorbat.o una celda prirnittva unidad suficientemente extensa, de
manera que sea posible definir en ella un conjunto denso de reflejos capaz de reproducir la
‘-aríación de la intensidad difusa cuantitativamente. Este tratamiento requiere un número
tal de reflejos de la superestructura que, por limitaciones computacionales, resulta imposible
realizar un cálculo completamente dinámico. Afortunadamente la aproximación conocida
por “beam set neglect metbod” [99]permite seleccionar un grupo limitado de dicbos reflejos.
Se ha demostrado además que tal aproximación es equivalente al método de cluster anterior-
mente descrito (SS] y ambos se han aplicado en determinaciones estructurales por ULEED
[39. 89, 94. 95, lOO].
Los modelos de cálculo anteriores se encuentran limitados por la suposición de un subs-
trato perfectamente cristalino. Sin embargo de los análisis por LEED convencional de es.
tructuras ordenadas se sabe que la adsorción puede modificar la cristalinidad ocasionando la
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relajación y reconstsscción del substrato como se ha visto en la p(2 sc2).O/Ni(1 II), (Cap. 3).
Dado que este fenómeno es debido al enlace quirnico local, puede tener lugar también en el
caso de adsorción desordenad.. Además si los átomos adsorbidos son ligeros la intensidad
difusa puede proceder en grao parte de los átomos del substrato que se hayan desplazado
localmence, por este nsotivo es fundamental incluir tal contribución en eí análisis teórico.
Esto se puede efectuar introduciendo el método ‘tensor LEED” ¡100, 101]. ya que este
permite obtener la dispersión originada por el substrato localmente reconstruido a partir
de la originada por el cristal ideal por medio de cálculo perturbativo siempre y cuando
los desplazamientos atómicos sean inferiores a 0.5 A. Hasta ahora tal aproxirnaciótt se ha
incluido en la determiísación del scatterissg por el método de cluster [39. 1011]. aunque podría.
tncluirse asiosismo en el método de la celda unidad extensa [92[.
5.2 COMPARACIÓN TEORÍA-EXPERIMENTO, FUNCIÓN Y
La teoría desarrollada para caracterizar la intensidad difusa elástica se ha restringido al
raso de adsorción de un solo átomo de sdsorbato sobre la superficie. Sin embargo para
proceder a una detección experimental fiable del fondo difuso es necesaria la presencia de
gran núnsero de átomos. Con lo cual en la práctica existe interacción entre los átomos
adsorbidos, interacción que no ha sido tenida en cuenta en la teoría anterior. (Bien se
supone que los átomos se encuentran suficientemente alejados o que la naturaleza estadistica
de la distribución de los mismos promedia los efectos de dispersión múltiple.) Si todos
los átomos de adsorbato se encuentran en posiciones equivalentes es posible eliminar tal
problema comparando las funciones Y(dJ/¡dE) teóricas y experimentales en lugar de las
intensidades difusas correspondientes: esto se puede justificar del modo siguiente: Incluso
en el cascs de que se produzca reconstrucción por parte del subscrato la distribución cola) de
intensidad difusa elástica se puede expresar como
¡(E. 4~. ~b)= ls (E, 4 ~)5. (4 — (5.11)
donde L (E, 4íí, ~)representa la intensidad difusa generada por un átomo de adsorbido
~- su cluster. y el factor de estructura 5, (4tí — describe la interferencia entre átomos
adsorbidos correspondiente a una distribución determinada de los mismos, en ausencia de
escalones o facetas, pues estos introducirían una dependencia con z en 3. (k
011 — - Para
79
posiciones equivalentes de los átomos de adsorbato sobre superficie, S~ — es indepen-
diente de la energía mientras Ak~ (‘oíí — sea fijo. Así pues basta introducir la derivada
logarítmica ¿e la intensidad L = ¡/1 = ¡Ji5 con 1’ 81/bE y SIr¡j = constante, para
eliminar el factor de estructura. Esto supone que en los experimentos habrá que ejecutar
la medida de la distribución de intensidad difusa a dos energías difercístes y próximas para
poder caracterizar L:
di;, 1;,(E + .á E) — (E
)
1-dE ~ si (5.12)
a1 55
Donde el mapa de intensidades de la energía superior ha de ser extendido a la escala de (q¡
corcesporLdieote a la energía inferior óe manera que la derivada se realice efectivamente al
mismo valor de k~. El valor de 1 en el denominador se estima entonces a partir del promedio
de las dos intensidades en cada punto del espacio reciproco. No obstante si 1 toma ‘-alotes
bajos. errores de medida podrían conducir a un valor eytremadamente alto de L. por ello se
prefiere operar con la función Y(L) definida a continuación:
L
2 (5.13)l+(L it,>
Esta función adquiere valores limitados entre 1,. = 1(L.,,~ = 1/It,> = l/121t,) e 1t,,~. —
= — 1/It) = —1 ¡(2½, siendo i•t, la parte ir-naginaria del potencial interno, que
recoge la atenuación de los electrones Cap. 4). Ambos márgenes de variación se han elegido
atendiendo al siguiente razonamiento: tela experiencia en LEED convencional se sabe que el
anchoen energía de un máximo de difracción es 21’;,. así por ejemplo para energías inferiores
a 100 eV un valor aproximado de it, = 4 eV reproduce tal ancho con bastante exactitud.
Suponiendo un máximo de difracción triangular su pendiente estaría dada por di/dE =
1~=/(2l&) que conduce a un valor de la derivada logarítmica L (l/J5~,l(d1/dE) =
l/(2½,)-Así pues lafunción Y(L> se ha definido de modo que la derivada logarítmica pueda
adquirir como máximo un valor doble, lo que parece ffsicamente razonable.
En resumen el uso de Y(dJ/IdE) en lugar de las intensidades permite comparar datos
experimentales y teóricos sin teiSer en cuenta los procesos de interferencia entre los propios
átomos de adsorbato. Este procedimiento ha sido aplicado basta ahora en todos los análisis
estructurales realizados por medio de DLEED. aunque desde un punto de vist.a teórico se
ha tramado directamente eí problema de interacción entre átomos de adsorbato [102]. En
cualquier caso la utilización de las funciones 1(di/idE) es solo posible si la disperson
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múltiple entre átomos adsorbidos es dábil, requisito que se cumple exclusivamente para
cubritnientos muy bajos (S monocapa~.
Por otra parte, en la teoría no se ha tenido en cuenta que la interacción de los electrones
incidentes con los Innones de la superficie puede influir sobre el fondo difuso de origen quasí-
elástico. Esta posible influencia es debida a que en una óptica convencional de LEED el
1.sote-í>ij supresor es unos pocos voltios, entre un 10% y un 15%, inferior a la dd.p. corres-
pondiente a la energía incidente, es decir, los electrones dispersados quasí-elásticaznente por
ronone5 no son filtrados y se superponen al fondo difuso estrictamente elástico. Afortuisada-
mente se ha demostrado experimental [1031y teóricamente [1041que a bajos cubrimientos
la cssntribucion de los fonones procede prácticamente de los fonones del substrato. Por ello
puede ser eliminada mediante la substracción de la distribución de intensidad difusa ocasio-
nada por la supc-rficie limpia respecto de la correspondiente a ja superficie cubierta. Aunque
este procedimiento no siemnpre es imprescindible como se ha visto teóricamente para el sis.
tema O/\\( 10(t) [104]. Un razonamietíto análogo es aplicable al efecto ocasionado por los
defectos presentes en la superficie limpia. Sin embargo contiene señalar que dicha subs--
tracción a bajo cubrimiento es equivalente a la derivada de la intensidad respecto del misnso,
es. decir, al determinar Len realidad se está operando con d
21/(IkdEdG). Dado que el uso
de derivada.s aumenta considerablemente [a influencia del ruido, las medidas deberán ofrecer
ona ~ita relación señal/ruido. Así pues es necesario medir por separado atisbas distribuciones
de intensidad, la de la sssperticie con cubrimiento y la de la superficie limpia, para cada una
de las ríos energía- que requiere la obtención de la derivada logarítmica.. Por consiguiente
el cálcuio de una función 1’ exige experimentalmente la medida de cuatro distribuciones ¿¡e
intensidad.
Una vez que se dispone de las funciones Y experimentales, el método de caracterizar
la estructura local de adsorción es muy semejante al que se utiliza en LEED convencional:
Las funciones Y teóricas se calculan para uit modelo estructural posible y se comparan con
las experimentales mediante factores.R. Los parámetros estructurales son entonces variados
hasta que se alcanza un valor mínimo de R,
n — ~<~~‘5 (5.t4)
donde los sumatorios se extienden sobre todos los puntos del espacio recíproco medidos, es
decir, sobre todas las componentes de k~. Es evidente que A coincide con la desvmacíon
Sí
cuadrática media entre las funciones Y y se corresponde con eí factor Rp de Pendry descrito
en el capítulo 4.
De las determinaciones estructurales llevadas a cabo por medio de LEED convencional
se sabe que cuanto mayores sean el número ¿e reflejos considerado y el rango de energías.
más fiable es la caracterización de una estructura. Sin embargo se ignnra cómo de grande
exáctamente ha de ser la base de datos para aceptar con certeza un análisis estructural.
Este mismo problema se plantea en DLEED. donde la base de datos está constituida por la
extensión de espacio recíproco medida y por el otínsero de energías para las cuales se calculan
l.ss funciones 5’.
5.3 PROCEDIMIENTO EXPERIMENTAL EN DLEED
La detección del fondo difuso impone unas exigencias experimentales diferentes a las que
plantea la toma de datos 1(E~ en LEED convencional Por una parte. dado que la nsedida
de la distribución de intensidad difusa se efectúa a energía constante no es necesario un
proceso de seguimiento de los reflejos; sin embargo esta ventaja es sobrecnmnpensada por la
necesidad de alta resolución cocí espacio recíproco. ;-a que se desea medir la distribución de
intensidad en las dos primeras zonas de Brilloimin. Por 01ra parte lainrensidad difusa es tenue
debido a dos causas: una es el bajo cubrimiento y otra consiste en que la intensidad, que en
los experimentos de LEED convencional se conrentraen los puntos de difracción de Bragg. se
extiende ahora por todo el espacio recíproco. Además la toma de imágenes del fondo difuso
ha de ser rápida, pues la adsorción de gas residual, incluso en pequeñas dosis, origina un
aumento de la intensidad difusa. Por último como se ba comentado en el apartado anterior la
obtención de las funciones Y requiere que las medidas presenten una alta relación señal/ruido.
En mesumen la toma de datos en DLEED exige alta resolución, ha de ser muy sensible.
rápida y ofrecer una relación señal/ruido considerable. En los subapartados siguientes se
describen las cotídiciones experimentales que posibilitan la verificación de tales requisitos
y eí tratamiento de datos para ci caso particular del sistema de adsorción desordenada
O/Ni<l ti>. La descripción de otros dos equipos experimentales. diferentes al aquí utilizado
capacitados para la detección de intensidades difusas puede encontrarme en [94, 95].
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5.3.1 CONDICIONES INICIALES DEL SISTEMA
Las condiciones iniciales del equipo, previas a la toma de imágenes de la distribución de
intensidad difusa del sistema de adsorción desordenada O/Ni(l 1 1), son análogas a las indi-
cadas en el subapartado 42.1 para la medida de espectros ¡(E). Es conveniente, no obstante,
hacer ias siguientes indicaciones:
• En este tipo de experimentos es especialmente importante partir de una presión base
mis.- baja ~ mbar, pues la adsorción de gas residual durante la toma de imágenes
puede modificar notoriamente el fondo difuso.
• Asintisíno es fundamental realizar las medidas a Lajas temperaturas. T 80 E. para
reducir al máximo la influencia del fondo difuso inelástico que se superpone al de origen
elástucc- s solo puede ser eliminado por substracción. Además las bajas temperat eras
son responsables de que se produzca adsorción desordenada.
• Dado que se pretende determinar la distribución de intensidad difusa en las dos prime-
ras zonas de Brillouin y estas abarcan por completo la pantalla sólo a energias infericsres
111(3 eX basta conseguir el ersfoque del haz de elect,ones entre 50eV y 1511 eV. en
ente t:as0
• ~‘n embargo a condición de enfoqtíe ha de ser compatible con mía alt.a intensidad
emitida % .5 yA, este punto es de vital importancia pues cuanto mayor sea 4
mas sensible será la medida a la variación del fondo difuso. Con la misma finalidad.
en los experimentos de DLEED la d.d.p. de la. pantalla ha sido alta, de 5 kV, y la
aruplificaciíín lineal introducida por la cámara se ha elegido del 80%. En caso deque el
sistema bato estudio pueda ser afectado por el haz de electrones, habrá que considerar
cii qué iríedida influye la dosis administrada sobre las moléculas de adsorbato. Así, por
e~ens.plo. pasa. un promedio de 100 imágenes <20 tns/imageoj el tiempo de medida es
de? s. si 4 5 yA se alcanza una dosis de 10 pC que incide sobre un cubrimiento del
orden de O 0.2o menor. Esto supone una dosis local menor de 2 pC que es inferior
al valor critico, incluso para adsorbatos ta.n semssibles cuino el QE4 [5, 105).
• Entre los parámetros de ajuste de la óptica de LEED es interesante destacar el potencial
supresor. (oírlo ha sido comemítado en el apartado 5.2, una óptica de LEED standard
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no puede discernir entre las contribuciones correspondientes a electrones dispersados
elásticajisente y aquellas debidas a los dispersados quasi.elásticamente por fonones;
pues eí potencial supresor ha de ser seleccionado unos voltios por debajo de la d.dp.
correspondiente a la energía incidente para permitir una transmisión óptima de los
electrones elásticansente dispersados. La influencia que la elección de un determinado
potencial supresor origina sobre las funciones Y ha sido estudiada experimentalmente
por Starke et al. [106]. De tal análisis se concluye que un aumento de la diferencia
entre la energía primaria del has y el potencial supresor, dentro de un rango E, — E,
t,/l0, conduce a un aumento del fondo que se superpone a la intensidad difusa, pero
cuya ‘-anacido en el espacio reciproco permanece prácticamente inalterada. Por con-
sigsíienre, para cubrimientos bajos. basta substraer a la distribución de intensidad de
la superficie cubierta, aquella correspondiente al fondo de la superficie limpia, sin que
las funciones 5’ se vean afectadas por uno u otro potencial supresor. Sólo en caso
de que la energía primaria y el potencial supresor sean muy próximos E, E, la
detección de electrones dispersados elásticamente decrece notoriamente obteniéndose
funciones Y cuya desviación standard respecto de las correctas alcanza fi = 0.87. Por
ello se recomiendan para el potencial supresor valores ripicos de una óptica de LEED
coítvencíoiíal E, — E~ E,/ 10. debiéndose evitar srm excesiva proximidad al valor de
la energía primaria.
La toma de imágenes de la distribución de inmensidad difusa se ha realizado a incidencia
normal, pues esto permite hacer uso de la simet.ria para mejorar los resultados de
rondo análogo a los promedios realizados sobre los distintos reflejosequivalentes en las
medidas ¡(E). El ajuste y control de la incidencia normal se efectúan de acuerdo con
lo descrito en el subapartado 4.2.1 -
Se ha señalado con anterioridad la necesidad de alta resolución en la medida de intensidades
difusas respecto de ~ Debido a las características que ofrece la moma de imágenes por medio
del equipo AUTOLEED (Subap. 23.5) tal resolución es de SL-11 k~n/l00. para una imagen
de 200 x 200 pixels. Resolución que es suficiente pues el recorrido libre medio, .\~,. del orden
de lO .-&. (menor deS constantes de red) impide una sariación superior de la intensidad difusa
con k~¡ [22[. En el caso aquí analizado se han tomado imágenes de 256 x 256 pixels. que han
sido posteriormente compritrtidas a 128 x 128 pixela.
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Por último la rapidez requerida en la toma de datos es Éimisíno alcanzada por el equipo
AUTOLEED. que permite la medida de una imagen completa de la pantalla en 20 ma.
Además para conseguir ulsa máxima relación señal/ruido, imprescindible para obtener co-
recrarríezste la derivada logarítmica. el equipo hace factible la recolección antesis-a de un
ti,irísersse.-le:vado de imágenes que puede ser prosnediado en tiempo real (Subap. 235). De
tal :: liticra que en una imagen tomada 1024 veces se invierten 20s. El número de imágenes
se selerciotía a voluntad, siendo recomendable medir como mínimo del orden de 128 imágenes
por distribuciórt de fondo difuso [208) En los experimentos de adsorción de Oxígeno sobre
NP! 1 1) descritos a continuacién el núnsero de imágenes recogidas por distribución de fondo
difuso ita sido 1024. que es posible en <sic caso pues la adsorción de Oxigeno sobre Níquel
no se ve <-spect<ílmente afectada por eí haz de electrones. Sin embargo no hay gran difereocta
re los resul ados obtenidos para 128 e 2(12-4 promedios, y una posterior mejora de los
it s t:nt,s se ccitts ign.ne n¡ cdiant e suavizado -
En resumen Bajo las condiciones ¿títeriores y gracias a las caracterisí ira’, particulares del
equipo de toma de datos. se consigue baja influemícia en las medidas por parte de la adaurcion
de <¿a residual, att¿ seitailsilidad. ¿Ita resolución en y una suena relación seilal/ruidmí.
En e1 subapartado asguiente se específica la bruta de lletar a cabo los experimentos y el
¡r:tt;í:iítento sIc los <latos para obtenía las funciones 5.
5.3.2 TOMA DE IMAGENES DEL FONDO DIFUSO Y SI] TRATAMIENTO
Por los ntcstivus señalados al comienzo del capít ob ittt cresa det aminar la distri buciómt de
intensidad difusa elástica correspondiente a la adsorción desordenada de Oxigeno sobre
Ni 1 1 ti. Con o se íía explis:ado en 5.2 - la i rnposi bi lid ad de con frot it ar di nectameníte las ittten,-
sidades s.iifusas teóricas experinícnt ales, exige el cálculo y la comparación de las respectivas
fun¡ ritmes 5 - fifar tIlo comtcent talentos mtitest rs sSeticion en ¿<st erinintar las funciones 5’ experí-
mitoS ales. Cada función 1’ requiere la níedida de cuatro distribuciones de intensidad difu:sa.
es decir, de cuatro imágenes del fondo difuso. Dos dc ellas crarrespondientes a setídas energías
sucesmvas separadas SE, destinadas a la obtenciótm de la cl<-rivacla logarítmica 1.. y las ot:ras
dos sort las ¿st nibuciones de intensidad difusa correspon dienttes a la superficie limpia a cada
una de las energías anteriores. La finalidad de estas dos siP imas distribuciones es. mediante
sutas! raccíen. ,:liissinar la ittluenícia del fondo difuso itíelástico.
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NIEDIDAS DEL FONDO DIFUSO
Dado que se pretende medir el fondo difuso comprendido en las dos primeras zonas de
Brillunin, “hexágono” cuyos vértices son los reflejos (lO> y los (Ol).~ esta región abarca
por completo la pantalla a energías entre 60 eV y litO eV este ha sido eí rango elegido
para llexar a cabo la toma de imágeimes. Sin embargo se plantea la cuestión de cuál es el
valor SE más isdicado pata posteriormente obtener la derivada logarítmica. Obviamente
SE ha de ser suficientemente pequeño de modo cjue eí cálculo de la derivada sea correcto.
Sus embargo valores demasiado bajos ocasionans. problemas en la detección experimental
¡tues en tal caso atnbas distribtmciones son tan próximas que es difícil medir su diferencia
con habilidad. .áfortunadamnente de la experiencia en LEED convencional se sabe que las
intensidades varían con la energía en una escala de SE Va, por eíío se ha selecdonado
tal valor. Como a energías inferiores a 100 eX el potencial ½. es del orden de 4 eV’, la
(-
1jiirsci¿rk cts enelgias de ambas distribuciones de intensidad difusa para construir la derivada
it,nnsrít rica se ha elegido asimismo de 4 eV. Ení la obtención teórica de la función Y’ ha de ser
considerado naturalmente el mismo salor para SE. Star/ce eta!. han realizado un estudio de
la dc1set¡denncia de las funciones 1’ respecto del SE seleccionado, en eí caso de la adsorcíon
desordenada de Oxígeno sobre Ni( 1 1 1). De tal análisis se observa que para un valor de
SE dc basta 2 eV. inferior a 3t,, las funciones Y se alejan muy poco de las correctas . sin
innitargo para valores superiores a 6 eV las funciones Y’ obtenidas sí presentan diferencias
reflejadas en un fi = 0.18 [106[.
Bajo las condiciones descritas en 4.2.1 y completadas en 5,3.1. y una vez seleccionados cl
ra.nígo dc energías y el valor de SE. se ha procedido a medir el fondo difssso de la superficie
Ni(l II) limpia a T SO E para las siguientes energías: E(eV) = 60. 64. 68, 72. 76.
8(4, 84. 88. 92. 96 y IDO: obsérvese que SE = 4 e\’. Simultáneamente a la medida de
cada distribución de intensidad difusa que dura 20 s (pues se promedian 1024 imágenes)
l<s ha de permanecer constante, aunque se produzcan ligeras variaciones de una energía a
otra Asimismo, para evitar peitubaciones en las medidas, es conveniente qsne la bomba de
Titanio y e.[ Hayard-Alpert se mantengan apagados. Tras almacenar las once distribuciones
<le intensidad difusa anteriores, se introduce Oxígeno en eí sistema equivalente a O i de
nonocapa. laproximnadamente un 50% de la cantidad necesaria para obtener la p(? x 2)) con
la nnuestra en frío. T 80 E. lo que conduce a una adsorción desordenada. Un cubrimiento
tan bajo permite despreciar en la teoría el scat.tering múltiple entre los átomos de adsorbato.
Alcanzada nuevamente la presión base, tinos 19 mio después de la introducción de Oxígeno,
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pat mtttt¡tmtttz’tL l,t nísurí tui cli gis tvsitlit¿tl tlnnitttt.,— cl listo dii e-’ í~’ itititito). se tít liiátti
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Figura 3.3: Representación cridirnensional de las funcinites }~.<a~ce
(E = 60.96 eV. SE = 4 eV) para el sector marcado en el esquema
dc Fa figura 52. La línea superior correspondo a 5 (¡(21k, Y la inclerior a
5’ = — l/(2½)y la inmermedia de puntos aY = 0.
91
5.3.3 CONCLUSIONES DE LOS RESULTADOS EXPERIMENTALES
De los análisis estrcscturales realizados para la p(2x2) y para la p(’y/’Rx cj~)R30~, parece clara
una dependencia directa entre el cubrimiento y la posibilidad de reconstrucción por parte del
substrato, inducida por la adsorción del Oxígeno. Asi a bajos cubrimientos se te favorecida
la reconstrucción, mientras que un cubrimiento de O = de monocapa, correspondiente a
la p(v~J x v~>R30e para el cual todos los átomos de Níquel del substrato se encuentran
correlacionados con el Oxígeno. intitibe la reconestruccnón. Por ser la formación de enlaces un
fenómenso local se puede pensar que algo semejante debe ocurrir en la adsorción desordenada
de Oxígeno sobre Ni(l 1 1). Dado que en este caso la adsorción se ha limitado a de
ineonocapa parece muy pos¿ble que se produzca reconísn ruccción por parte del substrato. Hecho
que ya ha sido observado para la adsorción de Azufre y Oxigeno sobre la superficie (loo>
del Nn’quel, también a bajo cubrinciento 25[. Esta idea que aquí se propulse está apoyada
desde un punto de visía experimental en la nitidez e alta modulación de las distribuciones de
intensidad diftssa reflejadas ere las acareadas oscilaciones que presecetan las fetocioties 5’. Pues
parece improbable que tales efectos sean sólo debidos a los átomos de adsorbato y se especula
la contribución por parte de los átomos dcciebnit.ras o qste tomen parte en la reconcst rut cLon
No obstante se requiere un den aliado análisis teórico para asegurar si existe reconstrucción
y cts tal caso en qué proporción. Otro aspecto que debe ser comprobado teóricamente es sí
el Oxígeno se coloca en posiciómí ~0fl0=’ como en las fases ordenados. o si por el cometrario
aparece desplazado hacia una posición bridge”, entre dos átomos de Níquel. (una posición
‘top” sobre un átomo de Níquel queda en principio descartada a la vista de los resultados
obtenidos para la p(? x 2) y la p(vI x vi)R3Ot). Además deberá concretarse si, como es
de esperar, tal leocición ‘bollocv” es fcc al Frual r4ue etc las fases ordenadas.
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6 HOLOGRAFÍA Y LEED DIFUSO
En los dos capítulos anteriores se ha descrito la metodología “prueba-error” de las técnicas
,,celir,-Ic.’ LEED y DLEED para la caracterización cristalográfica de superficies. Especial
Itttcv-’: so ha puesto en señalar la complejidad de los cálculos necesarios en el desarrolle-
de uní amsálisis estructural, que está correlacionada con un elesado tiersípo de computación
Nas ecralnstente ccl tiempo de cálculo aumenta con el número de estructuras prupueetas. de
ahí que mal número deba ser preciameuete reducido en base a resultados obtenidos mediante
Letras tecnccac Fe arcálisis Por tales ntcctivo5 constantes esfuerzos luan <ido realizados etc
Física de Superficies corn el fin de caracterizar de forma dírnoto la disposición geométrica
de los átomos en una superficie. Prueba de ello es el emeorme ititerés que ha suscitado la
posibilidad cíe interpretar diferentes tipos de diagramas de difracc:i¿n de tinta superficie cono-a
Fiologcamas ele la nisma [1 — 3]. Pues como se “erá cci el apartado fil, basta en principio
dccl uar una transtormada de f’ounier. corregida cnt fase. del hccloge’ama. para cibí ener tena
imagen real de la s¿nperficie. La importancia que esta audaz interpretación ba adquirido
en lees dcís tilti:nos ateos. se refleja en el gran núntuero de traFeajos relevantes efectuados caí
¿-cujiece o cee u ate bíeve periodo de t mer’.npo Dentro de las investigaciones experimentales qtee
it n ntsec esta pr’-dct::ci¿et cabe nnteíucionar las corresponedica es al análisis de diagramas cíe
difracción de “lineas de iKikuchi” de la superficie de Co) 1(101. a de diagramas de ditraccisein
de doct reunes Augc’.r de las superficies Cují 00) y Cu( i It) 107 — 1 Oit] a las relativas a los
diagrsnr&s de l.EIILD difuso consoteciontal del sistonca O/NF) 1 COl [tío, III ~\sir- tías
el rrcétodc, propuesree
1tor Harten [21 para la reconsnruccic’sn del bologruinea. coite iícuas ttte’rcuras
cór icas han sido pres’i st sus etc el t ratattt cinto e iníterprct atiOmc ele los datos experinl e:mc tales, es
oportuno destacar los trabajos de Tung et al, 112— 114], de Tonner etal. [lIS - 11?) a de
Faeilev ce al 118’.
La finalidad de este capítulo es, por una parte, exponer los principios teóricos en que se
funedamenra esta nueva idea en el caso particular de la interpretación de diagramas de LEED
difuco y - por cii la, cefrecer las bases experi mcm e tales qníe la cccrrobora ~t y si metí t áneamen te ea
linsaitan. Pasa alcanzar eí segocído objetivo se lean realizado medidas del lucido difuso a
altas etiergias del sistema de adsorción desordenada de Oxigecco sobre la sufccnlicie ~1 (Itt) del
Niquel como se será cnt los apartadcís 6.2 y 6.3.
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6.1 PRINCIPIOS DE t5HOLOGRAFÍA CRISTALOGRÁFICA”
La ircteescidn de Cabor al introducir eL concepto de la holografía, era mejorar las imágecces
obtenidas mediante microscopia electrónica, evitando el uco de lentes y con ello la aberracion
esférica [119, 120]. Unos 40 años han sido necesarios para que la microscopia se aproxime
a la resolución atómica soñada por Gabor, gracias a tina “ersión moderna del experimento
propuesto por él 121]. El mayor problema qsíe plantea el método de Gabor en la realización
de la holografía electrónica, es la necesidad de un haz de referencia, externo y a una distancia
macroscópica del objeto, que sea co/tucnt,. Este hecho impone eles’adcís requisitos en la
intíslemeietacidn experinnental de fuenites de electrones, que comienzan a ser alcanzados en la
actualida4 [122].
lina forma de abordar tal dificultad consiste en cottsiderar como fuentes de electrones
a <es propios átomos que se encuentran en el interior del material. Estos, bajo condiciones
que se serán en los próximos subapartadus, son capaces de gecíerar un bolograma de su
etucuorno a partir del cual puede ser neconstruida -osca isnagen tridimensional. La primera
aplicación conocida de tales fuentes localizadas, efectuada por Bartelí y Ritz [123], se basa
en la dispersión que sufren los electrones en núcleos de gases raros y proporciona una imagen
de la nube electrónica que rodea a dichos núcleos Por otra parte, la idea propuesta por Szók’e
sugiriendo qete fuentes localizadas de electrones eh ci interior del sólido pueden ser utilizadas
Sara obtener una imagen tridimensional del entorno de los mismos [1]. Isa sido demostrada
teóricamente por Hartocí para el caso de fotoelectrones generados en átomos adsorbidos
sobre una superficie cristalinía [2]. Y posteriormente Saldin y de Andrés lían ampliado
la ttsterpraaciun de Barnon, del diagrazría de difracción de fotoelectrones, al diagnansa de
difracción del fondo difuso elástico. DLEED. [3].
Antes de sisalirar los físndamentos de la “interpretación holográfica” del diagrama de
LEED difuso es cone-eniemíte recordar algunos principios de holografía óptica, a lo que se ha
dedicado el siguiente subapartado.
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Figura 6.1: Representación esquemática de la obtención (a) y de la re-
constreteción (b) de un holograma.
6.1.1 [fOtOGRAMA ÓPTICO
El hecho ele c1u, la holografia óptica basa experimentado una e~-oltecitSn mucho neás rápida.
eFite la Fiolografia cuto electrotues. radica ísrecisamneenre eme la existeríc:ia de fuentes coherenteu;
tic- Fu; suficienmenitente nolensas desde principios de los años ñO. lees ¿seres. Gracias a lo cual
LeiíF~ y t1satnieks consiguieron los primeros frutos en este campo [124] e luicieruuí revivir el
tntc¿res por la Itoloirrafia que había c1uedado abandonada.
En la figura 6.1 se osuestra una representación esqueticática de la obretíción de un Icolo-
grarna s’ la forma de lles-sr a cabo la reconstrucción. Una onda monocromática It “onda
de refererecia se cace incidir sobre un objeto del cual se desea obtener Lina imagenn tridi-
merusiostal. La onda dispersada por el mismo, “onda objeto”. O. que contiene en su fase la
tnforntación seebre la distribución espacial del objeto se hace entunces interferir con la uudcc.
R. de tal manera que la superposición de ambas sobre una placa fotosensible, da lugar a un
diagrama de interferencia, el hologransa. Dado c1ue ambas ondas son rolcerentes ate su4ser-
posición se describe por la aAición de las amplitudes respectivas y la intensidad registrarla
por la placa se puede describir como:
= II + Oi~ = KW -~- R0 t 0W 4-00’ 16.1)
Distribución de imetensidad recogida en el holograsna, donde HR’ =
ta es la intensidad de la
onda de referencia. 00 = 1o es la intensidad de la onda objeto los térmiruos R0 s’ OR•
(a) (5)
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contienen la información sobre la fase. Tradicionalmente la forma de recuperar la imagen
tridimensional del objeto a partir del holograina, consiste en ilumizsar este último con la
onda R de caracteristicas idénticas a aquella cotí la que fue grabado, de modo que la luz
u raíísmitida atrasés del urtisnio es:
T = Rl = R(Ia + fo) -t RR0 * l~0 (6.2)
Donde el primer término repeesenta una intensidad no modulada que pasa através de la
placa sin ser mnodificada salvo por atenuación, eí segesnído término consta de una modulación
complicada del haz incidente ocasionada por la conjeigada de la onda objeto y. por último.
el tercer término cotísiste en una modulación de la itretísidad de referencia debido a la fase
de la onda objeto, y es en realidad una reconstrucción de la onda reflejada por el objeto.
Es decir. si la placa tras su procesado es iluminada por la onda de referencia del mismo
modo cjue como se hizo durnítre su grabación, luí Itt; tranensitida contendrá la información
subte la distribución espacial del objeeo y originará una “imagen virtual” del misMo segúme
se Tiucatra en la égura 6Ib, detrás del bolograrria. Si se mira etetotíces anrasés de la placa.
parece como si el objeto estusviera trás ella.
Si el Isolograma es reconstruido mediatíce la cotujugada de la onda de referencia, es decir,
si es ii-ominado por la cara opuesta se tiente en lugar de 6.2) la siguiente ecuacion:
T = R’I = R4a + lo)-- IaO + R%90
Donde else«nndotérn’.inoes elrespctesablede la formacidirdeuna imagen real” delatíré del
holograma. Dicha imagen es pseudoacópica: la parte <leí objeto más alejada del observador
en la grabación aparece ahora más próxima, es decir, la imagen del objeto se apíecia pertur-
bada, con los planos posteriores superpuestos delante. Esta imagen se conoce en termmnos
holográficos como taso imag& -
En este razonamiento simplificado se han evitado consideraciones sobre la posible no
litsearidad de la placa y otros problemas técnicos que surgen en la práctica. Asimismo por
simplicidad se lía hablado de “onda de refenenecia’ s’ ~‘ondaobjeto cuando en realidad se
trata de frentes de ondas.
El caso más sencillo de holograma consiste en aquel formado a partir de la interferencia
de la luz procedente de una fuente puntual y la re&jada por un objeto minúsculo, dispersor
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isótropo, que es ilumimiado por dicha fuente. La onda así dispersada, onda objeto, se puede
describir mediante un faztor de dispersión complejo 1 = lfIexÑit>. El diagrasna de inter-
ferencia recogido entonces por usLa pantalla esférica situada a gran distancia de la fuente
ydel objetu será simétrico respecto del eje que umee ambos (denominado eje principal). Y
la variación de la intensidad sobre la pantalla dependerá exclusivamente del ángulo polar
entorno de tal eje:
‘fiJI(O) = + [Lii+ 2—” cos[kro(l — cosO) ~- éj (641
ej
donde r5 es la distancia de la fuente al objeto y O es el ángulo polar medido desde ci eje.
El argíttríentu cotetenido en el coseno resulta de la diferencia de caminos entre las ondas
procedentes de la fuente y del objeto. Si por
simplicidad se toman f[/rs = 1 y = 0,
y se repmesenra 11<6) se obtiene uís diagrama
de anillos de interferencia tnuy conocido en
cip: ca, cuicas casscters’sticas son la.s típicas de
tun distes do zonas de Eresnel (“Ereantel zone
piste - ‘Jase la figura 6.2): Un Itas colimado
de lt:z osonocrorneitica paralelo al eje principal
que incnda sobre ellas, converge en una serie
de focos sobre el eje al otro lado de las mis-
mas. Aei pues. si se ilumina 11(6) cotí luz de
características idént cas a la originada por la
fuente puntual, se producirá la convergencia de la misma en dos focos a parte del corres-
pondiente a la onda de referencia: uno corresponde a la imagen real del olejeto minúsculo y
otro a la virtual (“twin imagefl. De esta manera es posible considerar que el isolograma de
un objeto extendido en eí espacio resulta de la superposición de cada conjunto individual de
anillos, originado por la iotaferencia de la lu, dispersada en cada puní-o del objeto y la onda
de referene:ia. De modo que al ser reconstruido uno de los diagramas de sitillos se obtiene la
imagete <leí ponto correspondiente del objeto.
Sin embargo, en ocasiones, no es posible disponer de la onda de referencia para re-
construir eí hologramna. como se vera mas adelante. Por ello en el próximo subapartado se
estudiará cómo abordar esta cuestión y se describirá una solución getieral para los problemas
de itíterferencia.
Figura 6.2: Disco de zonas de Fresnel
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6.1.2 RECONSTRUCCIÓN DE UN HOLOGRAMA EN LA APROXIMA-
CIÓN DE FRAUNHOFER
Supéigase que U es una perturbación óptica escalar monocromática de la que no se especifica
la. naturaleza espacial y U es utea perturbación óptica escalar de la fcírma c~/B también




Si se introducen ene1 leorenta de Creen,
Jff¡ur’t — úvtf!]¿v = jJ iur~ú — tS’~U)dS (6.6)
donde V es el volumen ecícerrado por la sní-
perficie 5 Fvéase la figura 6.3). y teniendo en
cuenta (feél dado que la integral en volumen
es inicia queda que:
1< (J<) - éS=~
Pero en el punto 7’ donde JI = O existe oria
singularidad y hade ser excluido deV. por ello
para resolver la integral anterior es rodeado
por unía superficie S (cus-a nornnal es opuesta
a 5) ctue se hace tender a cero:
IL [us’.(~kR) ei~n] ¿s.~, ¡¡ [u~. (eMR) - 5~,-”SkU) ~‘ = 0(6.8)
5’ e O ~ ffs = 4irUp
Operando se ve fácilmente que la integral en 5’ toma el valor AnrUp, con (Ip valor de la
función fi en 7’ [125]. Así pues conocidos los valores de U y de su derivada sobre la superfi-
rio 5 se puede obtener ej valor de U en E. punto interior a la superficie:
U? = ~ — (la)] dS <6.9)
Figura 6.3
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Esta ecuación constituye el teorema intepal de HelmboltzKircbboff y es de gran interés
cuando se desea resolver problemas de interferencia [126, 1251. Conocido umí diagrama de
iseterferencia, f/, sobre la superfIcie Sse ísodría obtener la causa de su formación calculando
lees valores 1% de ía perturbación en la región interior a la superficie. En el caso que nos
ocupa estes supondrá poder determinar ci origen de la formación del bologranna, el frecute de
ondas dispersado por el objeto, sin tener necesidad de reconstruir el bologractea cotí la onda
de refcscnnccia.
A cotitinuacitien se realizarán cina serie de
ctproxtmacíons:n ríos pernítitirein aplicar F69) a
a ri-cietust rtnciion ¿articular de uit bolograma
o mes-ss 1 ver cimt diagra una de i títerferenc a br-
tIudctzeagra n ¿Foita¿tcia de la Interine e dcl ob-
t>ciecir F¿ajo la a1tnocuímaciúsc de tratun
tioler 2 (c¿stsielérese la geosneiria de la
ttgura bes dontde O es el origen de coordenadas
‘-te el c¿ctc- ‘su ará sít usda la fuente emnsora
es el sector de posición de un ¿unto del olejeto en el cual se desea determinar el valor de la
peri u rbació¡t 4~~ siendo coitocidos ces valores de ¿ - en la superflcie semierférica. con Ji >~ r -
AtIno it i,r,do <pee e - se compurta corno unas perm nr beuciómí esférica con (erigen crí O- (69> se
sccc-ilCexíres;er cc-nt.-:
— [C %. ~ U ¿(Cre’[(cF 1 ik¡=—C ,~ e~’o (<elA~flII ____ ,!ia,.s., —•- —
- - WJS ~— ,:1~” F<~’
t”~’B/ t-o(ué)-
7- ¿5
Teniemedo en cuenta que E ~ rse pueden efectuar las siguientes aproximaciones. 1/~R—f~
i/R. 1/Ra ir Gv 1/1? — 572 rs 0: ) —¡k ‘(R—rfl
1?
y. (u~á~ óíí+) ~ •~ - 6 - A = íá-é}RíA (6 III
con lo quede (610) se obtiene:
tí(r) = ‘t-¡p .~n>ct~~~8 (6.12)
Figura 6.4
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Dado que 1 puede tomar valores altos es más conveniente considerar para la fase la apro-
xmmación IR — JI — m. A, con 1? vector unitario en la dirección de R; de modo que la
ecuación anterior queda:
1k SRfI, —.k#R
t(r) = —se jjt(R)edS (6.13)
Por último considerando que los vectores unitarios Kv k- coinciden se tiene que:
k irr~,í
= 2~K2 JJJW~’»’” dSJ (6.141y expresando (614) en coordenadas cartesianas. de modo que el eje une el origen de









se llega finalmente a una ecuación que será de gran utilidad en la reconstrucción de bolo-
gramas que hayan sido grabados a gran distancia de la fuente y del objeto. sin necesidad de
utilizar la onda de referencia para ello.
k ¡ce
= ~.JI
2 Ji su~><~ k~
5)síVí’<.<SC¿.’cssídk7dk5) 1656)
Doisde t’o(kr, k5) es el diagrama de interferencia recogido por una pantalla semiesférica si-
tuada a grao distancia y U(r, y) es la amplitud del frente de ondas dispersadas por un plano
(r. y. z = de) del objeto Se puede observar que la integral anterior consiste en una sencilla
transformada de Fourier bidimensioníal modificada por un factor de fase en cada punto del
espacio reciproco:
(6.17)
La expresión (616) se ha desarrollado de tal manera que la coordenada z actúa como
parámetro, esto permite obtener distintos planos (r. y) del objeto modificando el valor de z.
y ha sido el método de reconstrucción empleado en el presente trabajo. La forma más eficaz
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de ejecutar la transformada de Fourier eme (616> consiste en aplicar un algoritmo conocido
como EFT (‘Fast Fourier Transform’) cuya descripción se puede encontrar en ¶127].
Aplicando el resultado obtenido en (6.14) se pmíede efectuar, por ejemplo, la reconstruc-
ciún del lículogramna JI(O) creado por cl objeto minúsculo, (véase (6.4)>, a lo largo del eje
erincipal, eje :. donde ahora por el conítrario se considera como varmable:
f If(O)J~~’dFcosO) 6.18)
Des p ucta ele ceperar ~e obser‘-a que la it utenus idad obtenida tras la reconstrucción I(z) = [U( z )
ncc-sen ra rres nneaxnrríos cc-rucados en = 0. z = -— r0 y z = Ir5. El primero represeril a cl foco
cíe la otsda esférica tío dispersada. de la onda de referencia. el segundo la irteagen virtual ;‘ el
cera-ro la imagen real o tn-in innage [II
6.1.3 INTERPRETACIÓN DEL FONDO DIFUSO ELASTICO COMO HOLCL-
G RANl A
De eccícerdo cuna lo expuesto en el capitulo 5 la intensidad difusa elástica se origina debido a
los elect rumies dispersados por defectos o átomos de adseerbato distribuidos clesordenadamenite
sobre la superficie. Se ha vismo además que el cálculo de la intensidad difusa se puede efectuar
conesider¿índce previannente todos los procesos de dispersión anteriores a la interacción con el
átotno adeorbudo. qtie cotisticuveo el campo incidente. Tras ello se ecerisideran todos los
procesos ele scattering múltiple entre el adsorbato t’ el substrato, y por último se tiene
en cuenta la interacción con el suíbstrato del campo de ondas finainíenme dispersado por el
adsorleaso Por tanto, la intensidad difusa recogida en la pantalla resulta de la superposición
de las ondas cuya úlrinea dispersión tuso lugar en el adsorba:o y aquellas qtíe tras dicha
dispersión han interaccionado cotí el substrato. Si se considera al priníer grupo comeso “haz
de referencia’ y al segundo como “leaz dispersado por el objeto”, el substrato!, se puede
interpretar el diagranna de LEED difuso como un bolograma En otras palabras, el campo
de ondas que tras ser dispersado pom un átomo adsorbido alcanza directaníemete la pamítalla se
considera el haz de referencia, JI, este puede incidir, a su tez, sobre los átomos del substrato
que lo dispersais ceriginando el campo de ondas del objeto 0, s la superposición de ambos en
la pantalla de LEED da lugar a un holograma [3](véase la figura 6.5). Este razonamienurí es




Figura 6.5: lnterpreícsciómí del diagramna OLEED comno hologramna: El
frente de ondas dispersado peer el átonío adsorbido, JI, alcanza directaníenre
la pantalla e incide sobre los átomos del substrato donde es nuevamente
dispersado originando el campo de ondas 0. La superposición de JI sO en
Fa pantalla da. migar a Lun isologranta.
r]ue el bolograma formado se obtiene por ssíperpnsiciúme de bologramas imidividuales [10fl y
cii caso de bajo cu brinaictíto entra el que los átomos adsorbidos mío i tít eraccionan entre sí,
1 teirtice gas”
Así pues, el módulo de la amplitud del campo de nudas que da lugar al diagrama DLEED.
obteníido en (59). se puede ex¡eresar ahora conten:
~D~(k’ííj = D$(k>) + Zrt~Ál-~íF)% sR -1- O¡ (619)
Tanto fi como O se forman en una región del orden de distancias interatómicas, mientras
que la pantalla semiesférica se encuentra a una distancia macroscópica. Este hecho permitira
reconstruir posreriormnenre el holograma en la aproximación de Fraunhofer. De acuerdo con
la Isipótesis reciem, enunciada, se puede proponer una nueva descripción del origen de la
crutensidad difusa detectada, definiendo
JI =
O = 2 Fe(b)c’0’””t (620)
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En estas expresiotses F0(k) y L~0 F(k-) representan la variación angular, con k, de IM
amplitudes dispersadas: Fo(k) se refiere a la amplitud dispersada por el átomo adsorbido y
os F,¡Á-) a las amplitudes dispersadas por los átomos del substrato. En ellas se recogen los
procesos de scattering múltiple, neas a altas energías, dado que domina el scattering simple,
depeneleis sobre todo de la forma específica de los factores atómnicos de dispersión [115— 11 :S~.
No obstante la ecuación (6.1) es aplicable aunque se produzca scattering múltiple. El origetí
d’- a-ordenadas se ha situado en el ¿tomnio adsorbido, en la fuente de tiectrones”, (es decir
~~> y (SS) se seriñcará r~ o~, Fec chirona-e el vector general de posicíno e-
la pa-icho <leí átomo i-ésimo ‘leí stibs, rato. del “objeto”. Obsérvese que esta georries -ma
coincide con la descrita por la figura 6.4, con el cambio de onu ac ¿en 5’, a 5’ (de Fa figura f. 4








se pníeieera reconstruir el Icolograma con la onda de referencia- mal y conio se describe
en c 62. se ve fácilmente que el primer término daná lugar a la ini ensidad de la onda de
t-fct eíccLa los dos siguientes a las imágenes real y virtual del objeto y el le neo cotecendrá
tuensidad de la onda objeto
\rtnea de ¿escribir la reconstrucción del liolograma es cuos-escieníte citar las aproximaciones
o-te permitení prever una formación adecuada dela imagen del objeto yjustifican la aplicación
-dei algoritmo desarrollado en el subapartado amíterior.
• Dado que el campo de ondas O se obtiene una vez que lía sido dispersado
1sor el
adsorba Co, tras un proceso de bockscattrríutg en el substrato, se puede considerar -qmie
el cuarto término de (61) es despreciable frente al resto ya que
• Por otra parte como el primer término de (6.1 no contiene información sobre la rase
de la onda de referetícia y “aria sua~-emente en el espacio reciproco su presencia no
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perturbará la formación de la imagen del objeto, es decir
IR)’ cte. (6.23)
Y según se vio en (6.18) para la reconstrucción del holograma 11(6) será el responsable
ele ten máximo de intensidad centrado en el origen de coordenadas, “foco” de la onda
meo dispersada Así pues en lo que sigue su comítrilícucióte s,trá ignorada.
• Por último se supondrá. como veremos. c1tue el erodeucto de las autuplitudee dispersadas
FZ(k-)F(k) varia con k más lentamente que cdc. Esta aproxisneación se puede poner
en deida si se tiene en cuenta c1ue a altas eteergias las F(k-) depenidete sobre todo de
los factores alómicos de dispersión Sin embeirgo es plausible en tina “geometría de
backscattering” como la prupueeta. en la que ía onda obieto resutíta tras un proceso
ele res rodispersión [tít]. sues a altas energias sara ángulos mayores de 9Q0 loe fact círee
atótnticos de dispersión carian lentamente cnn 1-. (véase la figura 4.2).
Teiciendo presentes las dos primeras aproximacioníes bastará considerar los térirtinos
ruzados R0 y O W en la recnmest ríeccicin del Itologranna. puesto que la formación del
- ,nissno se verifica bajo la condición de Fraunhofer es posible aplicar, con tal fin, la 1 ranefor-
tnada de Fourier descrita en (6.14):
0(r) = J(RO + OKflC””dk (6-24)
Expresión en la que se han eliminado las constantes de proporcionalidad s se Ita sustituido
88 = dé. 8k5. Sien (6.24) se incluye el desarrollo de los términos cruzados dado por (6.21),
se obtiene:
0(r) = EJ [F5(É)r,$)—~’-m + ÑFk)fl(k)J<e!=níldk (6.25)
‘!=0
En esta ecuación es fác3l observar que ti(r) presentará maximos en r = ±ñ donde el signo
positivo corresponde a la posición real de los átomos del substrato y el negativo a la virtual,
Esto es cierto siempre que se cumpla la tercera aproximación citada, es decir, si el producto
de las amplitudes ‘-aria más lentamente con 1- que la fumíción exponencial. En resumen, una
transformada de Fourier del diagrama de LEED difuso. del que naturalmente hay que excluir
los reflejos de Bragg del substrato, permitirá obtener la posición relatica entre los átomos del
adsorbat u y del substrato siempre y cuando seaue cicrtas las tres aproximaciones anteriores.
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Guía el propósito de comprobar la nuieva hipótesis Saldin y de Andrés lían simísulado el
diagramna DLEED de la adsorción desordeicada de Oxígeno sobre la superficie de Ni(1 00).
de acuerdo con el triétodo teórico expuesto en el rapitulo anterior. Para dIce lían supuestc-
que -1 Oxigeno se encuentra en posición ieollow” (Suhap. 312) a una altura = 09 .N
seibrí los átunicos d,- Níquel de la primera calta y las energías por ellos conteideradas Itain sidee
E — 404 eV tlSeV y 462 eX’
Iras la sitnculacióte del eliagrartus DI,EED. del “Isoleegramna córie o”, Fíací efect nades le
reconstruccíon del tnismo por medio de la transformada de Fourier descrita en (6.161. En
sc ciecagetios así obíescidas se oleserva lasranite buen acuterdo para las posiciones relativas del
Oxigeno-- del Níquel ccc el plantee z = —1)9 .\. es tie-cir etc el Julatuce paralelt< a a superficie.
que Lasa por la priníera capa de áuoncos de Niquol lían dennostrado ademas que e’cnt ijales
ce r rinste cnt os de a posición es ¿erada se príedesí correg r ercíncetci dicd o itt ca gestes liaría
distimetas energías. Sin enstbargo. segúte ce previsto, las íttcaeeíct-s a-rrespotcdienttes al L orne
cene «al des lastcte,.rbiie lsrdsetct¿sn efectos esliiire(LS 5’ siLLa licOr rrsseioc!tn Anruticís atipectí;
It aní e-do rrtejora<Io’—. aunque tío corregidos. tras el pronedic- ele las itmncigílíies >1-
6.2 MEDIDA DE LA INTENSIDAD DIFUSA A ALTAS
ENERO tAS
LI dejenivo fundamental de este trabajo lía sido cotnftrulssr oxporimnetct.citceeíete la tcOt-’a
hipótesis y determinar cnt la práctica sus linteitationes Par-a ello se lea elegido el ntítsttcc-
sistema de adsorcis’en desordenada que el analizado teóricant,e,eli, por Saidin e de Asudiés. el
0/ N iii QQ) - Los pasos seguidos ron tal lun se desarrollan en loe próxíntoesu Itapu rs a-dos
sesán contpletadas en el capietílo U.
Pero antes de adent ramos etc os detalles es de especial lícrerés hacer algunas conceidera-
ciones sobre la resolución alcanzable por este niétodo y prever a partir cíe qué valor de k.






5~i>i/2 — Sr =
k senO
r 2r
S:t= -k(l — rosO)
z
Si se presetede entotuces conseguir una resolucicin Sc FSz~ + Sg~}~~ de almenos 0.5 A en
uit íelamio (x — = cte) y sncncuisiencelcs que el diatursírca sea sincétrico emetrírtio cíe los ejes ~? = ¿1
s k~ = 0. (lo que ene1 caso de un diagranía DILED implica disponer de incidencia normal,)
será suficiente alcanzar valores ~ ~ ~ de 35 (2r/o) siendo o el espaciado de la red
del su Li rato, que en el caso particular aquí smi i oselo rs NQ í 00) = ‘2.49 A - Esto conílleva
trabajar a energías del ordemí eFe 166 eX ~i se eli~pomte de una paitalla semiesférica para la
<leí eccidn del diagranca. Sin embargo it ti equipes convencional de LEED suele estar provisto
tie una pan halla cuva afee r turs cii It re solo 1 (CFI” - le nc <edo que para poder detectar la región
de espacio reciproco entre -35 (2r/ox, F y —3.5 ‘Pv/es y, ¡ son necesarias energías dcl ordeíc <le
55)0 eV (véase la figura 7.4). Es conseniemíte adentíás tener cus cuenta que la resoltícién en ha
dirección de z será sicícupre peor pttes la detección se efectúa en un sector de una semiesfera
está dada por (véase la flgui a 66):
2ír (627)
k — (é2 ,,~, 4.19)] ¿12
En resumen, las medidas del fundo difuso deleoráte abarcar como mínimo la región interior
a los reflejos de tercer orden del substrato, para alcaíczar una resolución de 06 A en un plano
paralelo a la superficie. Si se compara entonces la densidad de los reflejos del substrato de las
figuras .5.2 y 6.7. aunque corresponden a distintas superficies. se puede intuir cuál va a ser uno
de los mayores problemas en los futuros experimentos: La influencia de la intensidad de los
reflejos de Bragg sobre el fondo difuso elástico, Naturalmente en las posiciones de los reflejos
tío se 1sodrá detectar ci fondo difuso, pero aún etc las regiones interocedias su influencia no
queda descartada [41] y se deberá analizar bajo qué condiciones experimentales es trunmina.
Por otra parte la necesidad de realizar los experimentos a altas energías supondrá mm aíc-
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62.2 INFLUENCIA DE LOS REFLEJOS DEL SUBS’I’ItAT() 50111W LI-
FONDO DIFuSO A AVIAS ENERGÍAS
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En concreto se lía efectuado, por urea parte, la comparación de has curvas DJ(E) tomadas
en posiciones (~ ~) y (~ ~), con las respectivas curvas ¡(E) de los reflefos (~ ~)y) ) de la su-
perest ruis ura ci 2 x 2>. Y. por ocre parte, se bao confrontado ambos espectros DI< E)~ss~3/2~
y flhiE’\eu:>ea ~on 1(E) = ~)l 1ti12),121fl22) y con /iS) Z(l0).(1 l>i2Q),l21)
netepeuce ivamoemete, Donde los seíníatrenires mepresememama la adición de los espectros ¡(E) de
Ir,; icluejos leí substrato jete rodeamí ieicn la posición 3) o bien la posición 1 3. En
cernítos tipos de oomntparaciuice. respete o de los reflejos de la superesbuciura o respecto de
le¿s relieves del substrato, cts especíttees DI)!’) se Imane obienidee a varios culeriemiienlees. tras
elimnirmar la conrtibuciíen de la superficie linepia con alíes se evita la influc-rsciua de los pro-
eyesecse:Lusei-eláimiccis en ci foícdú-dttcísct elástico ¡ Cap. ‘el. .-\denteáeu. <ceceo be sido netemí-
nieche atete ric’rm n ecte me. ecí la comparación con los es racel ros ¡t•Ej es <octe-em tic-nt e core ide—
nceriesie’tieumedemme-ia de estos tiltimnios -ore el cubrimneicríto. Por mal rntctmivíi se Icame represen-
ís Icí s mccii ¡lEe censes». sucbsmraida la commtnibuceóru ecirres
1eermc)irmmne a Fa superficie
Iu::ííeue i tuteen. ce Itame comnado los espectros de los reflejos >1 OF. 11). II 2), 120> ‘e’
- cId u a—imíerlucie Ni) 1 QQ> ii;mí¡eia para dist menos cubninciesitus del medaurbaco cdu’sor
dc nado egute el procedimiento descrito en el cuteaparsado 42 1, se lean efecu meado las
ímlrn raictímne-’ resheu.cti;as antes de calcular 1(E). asi oes IiEI e ~5 11>. Li =5.215.(22) a
¡ ummil~i 1’ -i 1 t.-.eent(L)t -+ i~it2¡i!’~~ — !eum:í(Ei + í/~eztílEI IeeuutlLlI+ j/ri:~ciL¡ IutrIEi¡
-icuteete ir is suuleiitcuice.s <7 y l ctirresjecimcdent a la síipenl’mcie coma ruSírcteieetcto s sume ¿-1
la mutua ide espectros se Ita realizado de acímerdee coec la siguiememo jerarquía: Presi<ctcuetete
e lean medido los espectros correspondientes a la superficie Ni) lO O t liumpia. ‘Iras lo cuaí se
bame efecn seado las maudidas para loe cubrimnierítos de Ql. 025 y CiS mcene:icapas ide Oxigemice,
que a Y 5(5 E se distribuye desordeneedaníeíct.e sobre el Niejuel. Y, por iii mo. paca
el cubriiaienmo de O = 0.5 monocapas se calienta la muestra a 500 1=.permitiéndose ¡a
ordertacióne del Uxigeuto cíe modo que tras enfriar a SO E se puedese noenar los espectros
de’ lar) 2 x 95 Esto garantiza la coíemíeaíacicin entre espectros gime pnuecodetí cdc urca recismeca
pieparacion.
A contíncumación se describe la medida de espectros D/)!’), pues estos t equieneme uit-a
demecciótí u’ ural anísiemaro diferentes a los espectros 1(E).
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~1EDIDA DE LOS ESPECTROS DI(E.>
Las condiciones iniciales del sistema coinciden con las expuestas en el subapartado 4.2,1,
teniendo en cuenta que ahora la condición de enfoqete deberá ucrilucarse al menos entre
250 eV u- 600 eV. En ese rango es itríportante qume uea del orden deS pA, pues se pretende
detectar el fondo difuso elástico a dichas energias. Asímmsmo terse con tal fin la ddp.
de la pantalla de. como mínimo. 5 kV y la arsiplificacióo lineal introducida por la cántara
del 8Q5/c. Conviene indicar que en el caso del eembst rato Ni(d 001 la imucidencia normal se
controla mediamíte cuatro reflejos equis-alent~. p.ej, los (1 0). Pues en él al son todos los
reflejos il 1 0) equi vaienm cusotul no si, a diferencia de lo que ocurre en Fa superficie (1 1 1). Los
paráncetros seleccionados para la obtención de cc:rvss 1)1(E), al igual que para los ecpecn ros
¡(E) (Sumba¡e. 4.2.1). lean sidíre:
• Tamaño de vms ana: dr = ¿y = 17
• A serage: 4
• Para la obtención de los carrile en que evolemceonan con a energía las ventanas
situadas en (~ ~) (~ ~) se Ita empleado el modo Define, va qume no es posible tra-
bajar con el rondo Follo””’ por no existir reflejcis definidos eme tales posiciones. Otro
mmaétodo de obtener los carri les consiste eec míeu:d ir previaníceníl e la euperestruccí ura, en
este caso la clQ x 2~. para la que si existen reflejos en dichas posmetones. y repetir Fa
medida posteriormente para ci adsorbato desordemasdo por medio del mímodo “flepeat
lbubap. 2.3.4).
En el caso de la obtención de curvas D1(L), ciado que la intensidad difusa se encímentra
extendida por todo el espacio recíproco, no es en absoluto apropiado efectuar la correemon
de fondo que facilita el AUTOLEED lSubap.2.3.3). Para llevar acabo dicIta correción es
necesario un procedimiento relativamísente laborioso e
1ue se desallaseguidaníente ii-requiere la
detección de tres tipos de espectros. Además corno es conveniente la substracción del espectro
correspondiente a la superficie limpia. icarán falta cuaco espectros, medidos de acuerdo con
los parámetros anteriores, para obtener la cuna DICE):
1(E) espectro en la posición (~ ~) de la superficie limpia sin corregir el fondo.
L(E) espectro en la posición (~ ~) de la superficie con adsorbato desordenado ciii
corregir el fondo. Ipara un cubrimiento fijo).
112
-mntCL¡ a corriente 1e correspomedietíete a la tonta del espectro en la posición (~ ~) de la
superficie limpia, unesdida con la pantalla apagada y el filamento encendido,
¡al!’) a análoga a Juee(E)
1cemc para la superlucie con adsorleamo.
/í,uí~ E) a esjeecurui en la ecesicicuin í ~‘ ) con el filansetuto ee’ la 1samctalla apagados, este
especiro recoge la vueniaciómm con la energía del remido de fondo niedido sor la
catrese a.
-‘ci- ‘e’ ‘Li scemc las- itmní-nisidades e-qccivcelemímee a lo qeme ee-rmitirámt la tcormuelizadi¿-ma cíe ints cs1eec-
tmos [tEle 1-í~—’5 r e-e peeti “amecemete. 1 >on e tipenencia se st se adeurcás que no ectimae cien It art
cíe sir nteeciieiies oc sitl)am[ttelei lera Iii stt1ctrlwie come s’ sin cubrimmíiemmto Les cíarva DI> E) Icaro
a¡enes¡cie:tm l ~i se olitiemee etutomicc-s ele la relacie’ene:





Donde 515 rece-ge e:i es1uectru difíesce’ de pe It e mtueeneto. eme este caso cara la
‘ere’ inteL — — u Lid cual se Ita ccerrenieiu’ cl necido ele fomedo y se Ita neormalizado. ‘S ¡2 i recoge e»l
e’—jet—ctno tttcireio <le la s,m¡uerfscte sine c—elertr:etoniuo leesra a necisírues peisición. tena vez cdtrregi-’o
ce r cdeu de. Lumcido <7 mic-rttualizadce. IJa-ice que la diferencia III --— (2> eS mu” pequemes ligerces
caí lomee mu las tcme’mcsedadírs priní¿-niccs .jo it .4» pueden conducir a salones erróneos de
I)I(E e ¿sor cites la determtíinaci¿n tío este’ tipo de cursases e:specmalmieentte delicada. Auctictume
cl Junte ceicetíte tuno sc- lis- e-sJií’cificas!ue ¡Letra leí lieesmct¾etíe si> ~iuu-ede sur esciismda rualqímier des ra
pos ¿«eSte fracdieutua r’mcm -
Ii tea uilrimmís correción que requieren las cursas 121(E) es su división por la eríergia. Pues
como el tsnniaíco de la cenlana penímuaneece cocísíante. cmi realidad a aleas energías se es:ta
recogiencio la ints emísidad elifusea cmi umta región niáe amplia del espacio recíproco. Por ‘cal
mmmi ecu Itabsá c1ue dividir por b~ -~ x E 141
4’e’.4 LISIS DE LíAS RESLJT4DOS
En las “¿guras 6111 y 6.11 se muestra la coniparación de las curvas DICE) e ¡(E) para las
posiciotues í’5~ ~) ( >, a distintos cubri nientos. Aunque la inienaidad difusa DI>!’) au-
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Figura 6.10: Comparación de las curvas DI(E) e 7(E) E(1 1), (12),
121), 122) pata la posición L- (~ >) a distintos cubrimientos C® = 01. 0.2-5
y 0.5 MC) tras substracr la contribución de la superficie linipia.
csut sido iccultiplicadas por un factor 50 para facilitar su comparación respecto de los es-
pectros 7<!’). Por otra parte, los espectros 7(E) dismincm;’etc su imatemasidad al asementar el
cubrintieteto. corno era de esperar. pues es el comceportamniento típico de los reflejos del s»ubs-
trato. Es decir la difemencia entre la superficie cubierta y la limpia se hace cada ver mas
negativa.
Sise analizan detenidamente los espectros correspondientes ala posición l~ ~)del espacio
reciproco es evidente la existencia de cierta correlación: Así, por ejemplo, los máximos a
285 eV y 375 eV se encuentran crí los dos tipos de cursas para todos los cubrimientos. Sin
enabargo existen regiones de la energía para las cuales el comportamiento de la intensidad
difusa en (~ ~)es independiente del de los reflejos de su e’mutorno conan entre 500 eV y 560 eV.
Ina correlación análoga ofrecen los espectros de la imesensidad difusa en la posición
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Figura 6,11: (omparación de las curvas VIlES) e ¡(E) a r>í 0). (1 1),
u O). u le para la posicióte (4 ~)rs distinclos cubrimientos (6 01. .025
05 .NII’i tras símbsmraer la comírnibíeción rice la cncperflcie limpia,
E iCis eX :362 eV y 395 eV. leero tor os rs existen regiomees cíemícee emítre 500 eX y (“00 e\
dlotíde el crettiporuanuiento de ambos tipos de curvas es imtdepetcdie-nce.
No obstante antes de sacar conclusiones es commveníemmt.e analizar comparativamente loe
iseer m ros DI>E¡ y los relativos a la superestructura. En la figura 6.12 se muestran nueva-
menes e las curvas DI> E’) a dism imites cubrimientos para la posiceómc 4) del espacio reciproco
yel espectro IlE) del reflejo (44) de la c(2 x 2). lid enisneo acodo cola figura 6.1-3 se rones--
ram, las cursas DIJE) a disuintos cubrimientos para la posición 5 4) y el espectro líE) del
reflejo> 4 ~l de la c)2 x 2). Fis acríbos casos el neejor aruserdo se produce. según lo esperado~
para un e-ubrimienio E) = 0.5 monocapas, característico de la c<2 a 2).
Se puede e¿bseríar que para la posición del espacio recíproco (44) los primeros cuatro
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Figura 6.12: Comparación de la curva DI(E) en la posición k (~ fl a
ilistititos cubrimientos (O = 0.1. 0.25 0.5 MC) con el espectro 1>!’) del
reflejo (44) de ha superestructura c(2 x 2i
bien reproducidos por la curva DI(E) obtenida para O = 0.5 monocapas. Asimismo, por
ejemplo. el mínimo a -530 eV aparece etc ambas ciarías. Por tanto ahora se puede apreciar
que los dos niáxirnos a E = 285 eV y 375 eX’. que en la comparación cori los espectros 7(E)
del scmbstrato apoyaban la existencia de correlación. seen máximos de la superestructura Es
decir, la correlación de la intensidad difmísa en ( ~‘i comc las intensidades de los reflejos del22’
substrato no es tan alta como se babia sopísesto. Sin embargo pata la posición (~ ~) los
resultados son menos prometedores: A las energías E = 302 eV 330 eV y 400 eV existe
paralelisuco entre la curva DI(E) a O = 0.5 niomíncapas y el espectro ¡(E) del reflejo (~ ~)
peto a partir de 4-50 eV el parecido entre ambas curvas es mínimo. A energías superiores a
4.50 eV la intensidad difusa en (~ ~)es tan baja que no se puede detectar con fiabilidad yen
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Figura 6.13: Comparación de la curva D¡<E) en la posición &{~~) a
inc tos e subni mntientos i~ = 01, 025 y 0.5 Nl C) come el espectro ¡(E> del
reflejo (4 j ) de la superestructura c(=x 2).
¿mt resuníen. tras -1 análisis particular de la evolución con la energía de la intensidad
difusa en las posiciones 5 4> y i4 4, se deduce que la níetección ele la mi sírma se puede líevar
a cabo come seguridad en todo eí rarugo de emeergias inferiores a 4-50 eX’. A emuergias superiores.
sire enebargo. no queda descartada la posibilidad de medir ci fondo difuso. huero en tal caso
la etícergia deberá ser seleccionada con extremo cuidado, ,~sí por ejemplo parece factible
cefees scan saediclas en el imesersalo de emaergías entre 520 eV y 560 eV. para ellas la correlación
entre las ciervas D¡( E) e 7(E) es nainima y existe relativo acuerdo entre las curvas D¡( E) y
los espec:tros correspondientes de la c(2 x 2>.
Por ciluinmo. dado que en realidad es míecesaria la detecóóeí de la intensidad difusa en
una exterusa región de espacio recíproco comprendida entre, por ejemplo, á&-¿.~
(—3s~) ‘e’ no sólo cmi las dos posiciones amíalizadas, es adecuado escoger energías para las
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Figura 6.14: Arriba: Variación con la energía de a intensidad global.
1(E). de los reflejos del substrato limpio (101, (Xl), (20), (2 t) y (22). De-
bajo: \‘ariación con la energía de la intensidad global. 7(E>, de los mismos
reflejos del substrato cubierto con Oxígeno (O = 0.1 MC) tras substraer la
contribución del substrato limpio
decir, conviene elegir energías a las que la intensidad global de diaos reflejos sea mínima
y no sufra una fuerte “ariación tras la adsorción de Oxígeno. Con e] propósito de estudiar
siríceeltáneamente ambos aspectos se Ita, representado en la. parte superior de la figura 6.14 la
curva le(S) que resulta de la suma de los espectros, Ie(E), de los reflejos (10). (11), (20),
(21) y (22) para la superficie limpia, ‘¿en la parte inferior la suma, 7<!’), de los mismos
espectros medidos para la superficie cubierta, E) = 0.1 monocapas, una vez que Ita sido subs-
traido en cada caso el espectro limpio. (Han sido considerados, exclusivamente, los reflejos
que aparecen ere el diagrarna a energías inferiores a 450 eV.) Be ambas representaciones
se obtienen tres rangos de energia: ~E = 280 eV — 300 eV. áE = 410 eV — 440 eV
y A!’ = 550 eV — .590 eV. El primero de ellos carece de interós pues la resolución que
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proporciona en el espacio real es demasiado pobre, con un valor mayor de 0.8 ~, téngase en
cuenta que etc tal rango la pantalla sólo recoge Sk5.~ = 2 - — (—2~) - De estos y de los-
anteriores resultados se puede concluir que los intervales de energía más apropiados serar.
entumeces SE = 410 eV —440 eV y SE 550 eX’ —560 eV Entre las innágemees observadate
en anntbus rangos de energía, tras la adsorción de 0.1 muonocapas de Oxigeno, se Itamí escogidee
las corceepondientes a E 430 e\- y E -550 eVásimismimo. con la intención de obtener urea
:neior resolemcieSnc. se lía probado tomar una imagen del diagrama DLEED a fF50 eX, energea
para la qnce se lía obsersado una caja iíeflímenecia de los reflejos del suciestratís. eme u-lía crersíce se
Ita visto el reí asur problenaca lo conetiteííe la presencia del miado difuso imíelást leo.
6.3 TRATAMIENTO Y RECONSTRUCCIÓN DE “ROLO-
GRAMAS OLEED’ EXPERIMENTALES
En este apartado se presentan las primeras recotestrucciones de “leologramnas DLEEIY ex-
peri merecales, junto «onu la proliletnát ca que plantea eí tratanme iento precio cJe los datos, las
sutíecciones propuestas al resísecí ce. e’ por Ile mo se incluve un resumeteme de las lirri t ae:eones
exleer menee celes de- exme me nevo re eónocio
6.3.1 DETECCIÓN Y TRATAMIENTO DE LOS DIAGRAMAS DLEED
Aunque las energias seleccionadas son maltas emm comparación con las 5 i1emcas utclmz.acias cnt
DLEED, el proceso seguido para la toma de imágenes del fomedo difnnso Ita sido aneálogtt a
la descrita en el apartado 53. con la diferencia de que en este caso el tratamiento dírinco
de los datos mío requiere la obtención de las funciones 5 Ya qnee en meona será suficiente-e
lles-ar a cabo la transformada de Fourier. modificada en fase. del diagransa OLEED Jecera
oletenner direceancenie las posiciones relativas de los átomos de Oxigeno ‘e’ Níquel. Esto supone
que bastará tomar a etaergías arbitrarias, dentro de lees márgenes escogidos. dos imágenes
por energia: l-a de la superficie Ni(~ 00) limpia y la de la superficie Xiii 00) con Oxígemeo
adsorbido desordereadarriente. cuí-o culerimieríro se lía elegido de (‘-3 = 01 mmeonocapas. Pues
en principio la substracción de la imagen de la superficie limpia a la de la superficie cubierta
permit iris elimninar la contribución sor una parte. cíe los reflejos del sembst ram-o e. íeor cura.
dcl fondo difuso inelásrico (Subap 52>.
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Siguiendo el razonamiento anterior se bao tomado las imágenes del fondo difuso a E =
430 eV, 550 eV y 650 eV de la superficie Ni(l00) con y sin aflsorbato y se ha efectuado la
substracción de ambas, según se muestra en la figura 6.15 para la energía de 430 eV. En
ella se puede apreciar cuál es el mayor problema que surge: La aparición de extensas zonas
de intensidad negarisa, “ageejeros”, en las posiciones donde se encontraban los reflejos del
substrato. El hecho de que sean más extensas de lo esperado es debido a que las intensi-
dades de todos los reflejos. (coma excepción en este caso del (11).) decrecen al aumentar el
cubrimiento de Oxígeno y tal disminución es un urden de magnitud superior ala intensidad
difusa. La aplicación de la transformada de Fourier sobre la imagen así obtenida conducida
otsvianeetete a resultados falsos Una solución posible a primera vista consiste ema la iceterpo-
ación de los “agujeros”. Sin enobargo la representación tridimenísional del cuadrante superior
derecho cíe la imagen tomada a -430 eV, una vez realizada la substracción y con las imiten-
sidades negativas puestas a cero (véase la figura 6.16), hace abandonar sal intención: Es
troposible predecir qué valores tomará el fondo difuso en regiones tan extemesas, en puntos
donde cataría situado, por ejemplo, el reflejo (123. así coreen tampoco es posible asegurar sí
las ocodulaciones que se producen son efectis-amente originadas por el fondo difuso o resul-
lado de la substracción de los reflejos. Un ateneeteto del cubrimiento de Oxígeno basta OS
monocapas río proporciona mejores resultados, sino que por el contrario la disminución de
la imetemasidad de los reflejos del substrato con el cubrimiento hace aumentar el área de las
zonas de intensidad negativa tras la substracción. Además tal comportamieneto se verifnca a
todas las energeas. es decir noca posible encontrar una energía para que todos o grao parte
de los reflejos mantengan constante su inrensidad al auneentar el cubninciento. Asimisuco se
lía efectuado incluso la transformación Fourier dada por 16.16) de una corona del diagrama
DLEED medido a 430 eX’, carente de intensidades taegatis-as, y se Ita conseguido reconstrunir
la imagen con resolución de 1 A ]131}. Recuárdese que la reconstrucción de una sección de
Itolograma devuelve la imagen tridimensional, pero con peor resolución.
El tratamiento que finalmemíte ha resultado más apropiado consiste en ‘cortar” las inten-
sidades de los reflejos, del diagrama obtenido para la superficie con cubrimiento, por medio
de una interpolación de tipo “apline” bidimensional 132]. Tras una serie de pruebas se ha
elegido la mejor imnagen por comparación visual, pues río existe un procedimiento general
para llevar a cabo la interpolaci¿ín. Unav~ efectuada ásta se ha multiplicado la imagen
por una Wentana de Hanning” [127]. Con ello se pretende evitar al máximo la aparición de
coeceponeur~ de alta frecuemacia que surgirían al ejecutar la tranísformada de Fourier, debidas
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1Figura 6.16: Iteisresemitacidis tricliiíteuttsic,iteel chi ciiesclreeitte ait1strie,r dure-
cito cíe íes ititagert resimltatite cnt la figura 6.1-5. treta temí ísrceíííeuuliee scel,t’iu tres
cucadraictes. Las duce figuras se tliferomtciaut etitie” sí ¡sor titee roteeeiecit cli’
al curte abrupto de los datos cii el hect-cíe eles la- 1,cemtlesllet. La vemitatea ele: lleutíttimtg eceíusísle- etc
temía ficeicidmí c:acnpamta que lometa el valor nito cmi crí eretitro <len la iamítallet y caja situee’t’itue’ette’ ¿e
cero hasta alcanzar los bordes. Wei ot al. [1121 lícímí ísrte¡eíit’sLeí les clivíaitití cíe’ leus elsíl íes te-re tít
factor cosO, sietado O el ástgulo polar ele dutecciómí (fig. 6.6), cerca se ítem- e’eemtsielireuelue símliíie-ííle’
la ,estcltiplicación por la vetetama a de II aíeltissg. Lee la ligct a 6. 17 ni’ setcíe -st res e’í reí ce> tete líe ele’
estas tepet-acioltces para el diagramíta toutíado a- 1~ll) tV, el resliunetivo eliagietitee turigieteel ce
mencionada enorgia se cíaccíemalra reprociticido etc ce <i’eetrue ti. A t’tatttitteuecióit si-u-:’
coseto llenvar a cabo la rec:omístrttcciomt cíen los ltceleegi’tsmttesa, dicígratíteis bheltIl 1 lu’suiuuíices. vsi’
dmscte tiráis las i o cágentí es liolusgrálieras ob tenía i cias.
6.3.2 OBTENCIÓN DE LA IMAGEN 1-IOLOCRAFICA
‘l’ras el trataicirnemuto amitenrior se lea proceuliclo a la t reemísfesí itteíe’iótt leceuíricír tít leus ltciliigcceettuis
resultamites, segeití ci algoritetute descrito cii (ti. 16); eleetíele- sc. lime suisí it itielue ¿ ‘ti>
J(k5, k5), sietíelo esta cilOmita líe clistrileeiciótt cien imtte-tesitletele-s elifeescís utícee si’z í’ií’eu uteeclees luí
imttení-iseeleecíc’smu y líe iiuim¡ti¡e¡itac’iomm hect la vetitutiuct cien lleittttemeg. lIc— cine ti’ettetsh tu mecciticis e-ti —‘1
espacio real casi oletínuidas sen rec:ugenru irte leus ligeereis ti. ilSee y ti. ISis has icesiguuies it
es las emíetrgías E 55<1 enV y E
6te() c:\u’, desmiele’ se ese e’eemusiclericlti iii eterlí’ liii A -
tiste pasee por lee Isriteteree calta de aldecisces ele. Nic
1ctel. Sc: liii, visto c~uuc- titee elc’c’e’iott tic- -: echase
clifentemite’ Aa- = 1—0.1 A tite alíe”í’eu tieic’tiesetite—ttue: lees t’e-sttltítticise, lsu-u’ lee-titee rutil¿iui cíe leí




d chiche ci leí l’ííeí’hu imíllííí’ííc’iuí iii’ lies lttuuce-sete itee-leisí iííes. htteietset ci emití tgieis lítIco art’>. ce
cíe 6(10 ~eX’,ecitilueese e’cttetriheitctciitc-s ucíííícc’ííe.címe si sc.rililiciheisclcmc,íueiresr y es ittt
1icc-aciuecilehc-
la uteelicla ci sajas teeitt1>ieratcireea <sama tttiteiitti’/ar leus ~ liteelásticees. Esta ces la iutet\’esr
liiititaeicamt c1íí tí ce tefí-itos lsrá’ticces lemestetila uní uuie-vee mituehieclee cuí la cectitaliciací. Li eliseno cíe
mcii tletc:ctor sututieealericca e¡ííe iec’egic:ra la tlistrtlette’tott e’eemct1eleta cíe ¡ttceitaiclad emitre O = —<911”
y O = .úJIIo 1eeet’itcitiria alt-atizar eteras titíes entitergías utica reesoleuciómí latera des cecetico itáximitee
O.ele9 4. ( esímira lía siclee iteiucicuttades, cuita ¿leticcí e:e,ieveitcice¡al ele LEle!) facilita la eletece:iutut
tee¡í suelte <litre áutgiíleus O 5fl0 y O xx —5(l~ lee e1utc: iceiluicee: el despacio recíproco tlisíeoitibleu <salee
tutía tiute:tttíitteuela eitet’gta.
A uit cele- setría tít seta-It un imita ti tó.s alta mesoli e ¿it e1 mío fcíera curtíparah íe cori la de las técrí icas
miel imecí a s 1)1,EEl) y 1- í- El), las’ iu í tógenites ríe la así¡scurli cele ceotísegmí idas ~ecereste ictéto do di u-coto
ser míe it-uit romat it itg ir cmi grau it cecí ida cmi ami t1Á ¡es espace o cíe los patamescí rues posibles que cutí. rau
cuí clic 2cm tá lisis c,st reíeet ccral - Ema res tíscaerí , los res sí<jade us oísteis
1dos es este capitulo cutí sl.itccynt
la dome ost raceiótu cmxpcriituemttai de la hi<eótesis desarrrcllada por Sale] jo y de Asidrés. Y comt
el herce ~OS itee e lun mm teujuerar ¡ a tosca!teejote a lcamizad a, cuí el capíttí lo 7 se desarrolla tía n meevo
íuroc’utciiittietetcu cite oletemtceiott dic los liulograncas.
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7 HOLOGRAFÍA Y LEED CONVENCIONAL
En el capítulo anterior se Ita deemnostrado experimematalocende la posibilidad de interpretar
la distribución ele imetenmaidad difusa elástica, originada por un adsorbato desordenado conto
Inolograteca. Lo que permite, tras omm tratamiento adecuado de los datos. rectíperar la imagen
real óe la semperficele efectuarudo una transformada de Fourier. neodificada en la fase, Áo
obstante, a parre de la dificultad que supone la detección de la imutensidad difusa a altas
energías. surge ccl presbíema de cena liuceitada resolución, según se ha visto ésta alcanza corno
nnáxinío 0-5 -Y Con el propósito de superar ambos obstáculos, se desarreihla en este capíl tilo
un método que perneis irá. bajo condiciesnees especificas. obseneer el diagranía de LEED difuso a
almas eneergias a parmnr eje la distnibucióne de intensidades ocasionada por tena superestructura.
introduciéndose simultáneamente la sosibilidad de aplicar la ‘imtserpree ación lmologrcitica al
diagranea convencional de LEED de la superestructura 111]. En el aparí ado 7.1 sc- versen
los principios teóricos que apoyan el n oes-o método y. en 72 y 73. se proseo e-a sin realización
para la adsorción omdrnodo de Oxigeno sobre la superficie (100) del Níquel.
7.1 FONDO DIFUSO ELÁSTICO Y DIAGRAMA LEED DE
UNA SUPERESTRUCTURA
Supónugase la presencia de un solo átomo lo molécula) adsorbido cobre un substrato crmsta-
lino. Debido a la falta de simetría n raelacional. el átomo de adsorbau.o genera una distnibm:ciónu
de intensidad difusa eláseica que se sumperpomcc a los reflejos del substrato. La modulación
espacial de esta distribución, que se represemeta en la figura 7. Fa mediante las longitudes dife-
rentes do los vectores., contiene la infueronacicin de la geometría local de adsuerción ¡ Cap. 5)
Si se ata recetema el e tib rineie reto ~ se pernícite la ordenación de los á tnonos de a dscsrha So - la
intensidad difusa elástica se atenida. se “contrae’, originándose los reflejos de la superestruc-
tuca crí direcciones delerneinadas por la simetría traslacional que presente la disposición del
adsorbaio. Este bocho se mumíestra esquemáticancemmm.e ema la figura 71b. dorude los vectores
coietmneuos representan las direcciones de interferencia construceisa que dame lugar ce los penoles
de difraccióne de Bragg de la seiperestructura, mientras que las intensidades que se prodtícemí
eme las direncreicenes señaladas por los “ectores discommtinmuos desapareceme por i emerfereme cia des’




Figura 7.1: Representación esquemática de la generación del diagranía
DLEED originado por un átomo de adsocbato (a) s’ del diagrama LEED de
una superestrues ura Ib).
en las discitaras direcciomaes mío deberman cambiar al prodeccirse el orden del acísorbato. Na-
turalmente. esta aseveración es solo cierna etí caso de que:
(a) La dispersión móltiple en la capa de adsorbas-o sea despreciable.
ib) Y siempre que la geometría local de adsorción no se vea modificada trasoí proceso
de orden.
Para el sistema de adsorción O/Ni(l 00), se ha demostrado que a cubrimientos suficien-
temente bajos O < monocapa la hipótesis ial es cierta [130]. Además de los análisis
estructurales expuestos en el capitulo 3 para dicho sistenía, se observa que la disposición
local del Oxígeno en la fase desordenada coincide aproximadamente con la que presenta
en ambas superestructuras, c(2 x 2) y p(2 x 2): posición “Itollow” entre cuatro átomos de








Figura 72: (‘omparación de las curvas D!(E) en la posición k a
elias i met ns cíeItnimieteros > O = 0.1. 0.25 y 05 MC) con los espectros ¡(E) del
reflejo (~ ~)de las superestructuras p(2 sc 2) y c(2 sc 2) ]130].
anchas hipótesis se verifican para la adsorción de Oxígeno sobre Ni(1 00). Dado que ambos
iepuest os son ciertos ce acuerdo con la descripciónesquematizada en la figura 7.1, la fonnea
de los espectros f( E> de los reflejos (It k) de la superestructura deberá ser neus similar a la
ele las curvas 1)J( El medidas en las mismas posiciones, (It k). del espacio reciproco. Eec el
seuleaparuado 622 se lía comprobado experirnentalneeeste este hecho para los reflejos (~ ~) y
de la c(2 sc 2i y las curvas DI (E) correspondientes, a altas energias. Análogamente a
coneo se describió en 6.2.2. se Ita encontrado la ndsnea similaritud. a bajas energías. entre
loe espectros ele los reflejos de la p<2 sc 2) y las curvas DII E) del sistema desordenado en
posicioníes equisalentes del espacio reciproco [130). Actnque en este caso la cuemprobación se
Itaca efectuado a bajas energías, hasta 150 eV segón se muestra en la figura 7.2, no existen
eueot ‘ces para pensar qitie tal cunxportamientt.o sea diferente a altas energías.
Del razonamiento anterior se puede comucluir que el diagrarria LEED de la p(2 ~ 2)—
O/Ni> lOO), medido a enna deterneelícada enmergia, pioporcionará ucea red de puntos a partir
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Figura 7.3: (a) Diagrama LEED de la superestructura p(2 sc 2)—
0/Nil 1 00). en él se indican con lineas de puntos los ejes de simetría adi-
cionales se con la línea disconrioua la localización del perfil k5 = ~ Ib)
Diagrama LEED de la superestructura cl’2 sc 2)—O/Ni(1 00). En ambas se
extiende el espacio reciproco ematre k,5 = —‘3k y k5 = 3~. (].) reflejo del
substrato, [sc] reflejo de la superestrucrura.l
de los que se puede interpolar la distribución de intensidad difusa del sistema de adsorcmon
desordenada O/Ni> 1 00) a dicha energía y para el mimasen cubrimiento, 0=0.25 enonocapas.
Esto será válido, una vez que se venificatí las hipótesis (a) y (b), siempre que la red de la
pl
2 x 2) sea suficientemente densa, de modo que la modulación que ofrece la intensidad
difusa sea completamemate recogida por los puntos disponibles en la p(2 sc 2). De acuerdo
come el teoremna de recolección de datos (‘sampling tbeorem”), la frecuencia espacial neunema
de torna de puntos, frecuencia de Nvquist. debe ser dos veces mayor que la frecuencia de
modulación de la intensidad difusa 127]. Por otra parte la intensidad difusa se origina cono
área emelcarnmn del átonco de adsorbato cuyo diámetro no puede ser mayor quce el recorrido libre
medio ele los electrones, -)en e pudiemedo ser itícluso mentor, pues los electrones tras sufrir la
dispersión en eí adsorbaio. son nuevamente dispersados por e] substrato. Entonces, teniendo
en cuenta que A,. = k/(2V~e) siendo 1 el módulo del vector de onda y 1 a el potencial
óptico 5.5]. a energías del ordene de ciemetos de elecmm’onvoltios se obtiene que A,, es del orden
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len 5— ti eX, es uIt-e ir. ci uit xitutetilctttii’uet t’ tites te—e. ííecey eec jete’ en> e. ±-í~iA. <‘líe iehtt’iei rime
cl stmhsa1s -1.11 ‘ustí tcimitluielm-s símisute tisis e-caí 4’ ~ 4’) hemelcí imíeíulií’se e1ute cíe-síu’tic-relee eeeett leí
cehuservachee e—x1te-mímttietetcslmtei’tttu [íd-li. se si’eieliui’ii’ei ele! ieiih,-iu ile— tít mttct5<imttea cmi ha imitcmisielciel
eliííiscu. ce lee Icírgee cíe- teme eje limeta!, star ada ‘saetía ele: llm’illecuíiit; cíen tal mmíamíeuret quío secerate
sutlic’ienuttc’s leía deis íeííuetces por eje quien presemita la 42 x 2). Así 1,ttcns la sutlsereestriíuetuura
ís(2 sc 2) O/Ni( 1110) lsresleureeiceita tutía roel tic puntos cccii la clemisíelad mhtimcia ucecemaseria Isara
t’elet’eceimuir íes elia1 ti le este uit i cíen te treta 4así cli fusa elástica del alabennc ele adaom’ció,e dese,,ele,e ada
O/Ni( 1 1h11) la- suíí,eerc:strttctmtuea c(2 sc 2), aemrmc¡eíc es tenis ¡uteeresa y por ello ¡miás aeiie:illa (le
citeteeciame eíuíu- la í42 ~‘ 2), cceta time ucíaxímíece ele elilracc:iómí peer eje meo <checo cuica den,tsidted cíe
mei>eejeís sutlic’ic-tciu- tímí,: ~eeirtetita.reeeet1sencser los essceilae:ioiteta de lec imitemasiclad difusa, (vécese la
ligmima Y des)
Peer uihtimttit. eisttviiemtee eee:t’aalar cjcíe cii dicha retel los “reflejos del amebetrato” no debetí ser
ccímísiílíremehíes. e\eímteíuuee ala imítcnmísielacl dc Icca reflejos 4(1 0)1, 1(2 0)}, {(3 0)} ,,contribtiyen
<ces efes tus ele lasuiíeenm-estr motora, claeles que se trata de intensidades y no de areeplitudees, no
ces cecal It ce lucir sueles5-necee: i es me cíe la smiperfi cie Ii un pia elititije ar la coicír ilasición del su hectrato
te ti tesle ti tui mí íes, el ejset tele e cxciemsi vamíteuste la del O xígemíue. Por eí Ice d olios rctlejrss debe rámí
acer igmeteruiheas y’ síu c’ííímtribeícióum ate csbtemidrá por imiterpolacióre comiso vereneos ere 7.3. Eme
u-e esiii tiene t - sen u s’itemrei. la cliii cci 1 ad cien detectar la i mitote sidas1 cli feisa a eíiergias superiores a
6-St) e ‘V~ u’iet’eegi u -mieles Le elia lii sus ciáis de i m,tostsiclades q ce ofreces, los e-ce
11 ojos de la- p(2 it 2) a
<celes e-tee:rgicta: í5euees, acer tímíce Isarte, esteta resemitame itieta semícillees de ríeclir al ser estas mittensos
eec cutres. le sumhistretceeiceii aol ftattilea iííemlástiseo sen podrá efe-setemar ceutí relativa faceilidad. A
ceeiíiiteueactíat tse- t-x
1eottilrá cel íercecedlíimiieuato texperimísenittal que lía leecleo isresilale la meecobecee:ioit
ele leía elalces
7.2 MEDIDA DE LA p(2 >< 2) A ALTAS ENERGÍAS Y
CORP ECCIÓN DEL FONDO
las íeeaieíhic’iseeíu-s iteiceicices ele,
1 sisteeuita eeoimtt:ideme neotí las desceritees crí -1.2.1 para la torna (le
eesíeeeetrcís 1< E) - ceutí la salvceciaei dc c~eíe del caz ele celee:tm’omaea dcnheerá sm’caemtiar cmii eiífesc
4ttce
sí emíe-rgices e-muí-me— 1011 eV s’ 111011 eeV, eeííííc1eeee ce (ececla tilia- tice leus enmicergícta tite imiteeres sen







eel2x2l Perfil(k5=i) ~ ESOcV
Figura 7.5: Perfil horizontal de intensidad para 1, = y ir, = variable,
meense:tdo e-mi Fa p(=x 2¡—O/Nif 1 00) a E’ TíO eV Obsérvese que la fuerte
imufluencia del fondo impide la medida fiable de las intensidades de los refle-
jcas. l.aspiesicionos ele algeuneus de ellos se indican por la c~rdcnada k,. La
Focalizacicise del perfil se señala etc la fig. 73a con cena liríca discontimmua.
luma cestos experinnenetos se desea entonces contucer el calor de la intemasidad de cada eme-e de
líes reflejos dc la PC 2 x 21 O/Ni> 1 001 a una determinada energía. Las energías de nedida se
Itane escogido ste1ieriores a 400 oVe ‘a que de acuerdo ron lo expuesto en el apartado 6.2 para
alcanzar una resolucicin amoral de almenos 0.6 A es meecesanio medir en el espacio reciproco
Feasí a’ lema reliejeis de mercer urden. En la figura 7.4 se muestran tres diagramas de difracción
de la p(
2 x 2)—O/ Sil 1 00) a energías crecientes E = 438 eV. 580 eV. 720 eV en los que se
1semede contprobar el jeamelatinco meumeneo del espacio reciprocce. Por otra parte se observa el
crecíneemín (ir en la energía del fondo difuso inoluist ico, es decir. de la intensidad del diagransa
de Nilcuclmi eX partir de 700 eX-’. aproximadametide. la señal procedemate de los reflejos es muy
débil eme com:eparaieión cotí la señal del Cotudo. Este efecto se hace patemele en la figura 7.5
donde se ofrece ume perfil horizonte al de inremísidad para k-5 = y ir, = variable, tomado en
la ~eI2x 21 ci E’ -~ 710 e\~. (lenco se puede ver. alguntos de los reflejos de la superestructura
aparecen cte los márgetees. en los flancos, de la intensidad de lkikuchi lo que omposibilita
tenía dom ermntiseación fiable de loe mreisunos. Adeneás de la presencia del fondo, para el caso





reflejos del substrato, esta siempre se puede disníiícuir seleccionando una energía menos
crítica. En cualquier caso ambos aspectos deberán ser considerados en la detección de la
entensidad de los reflejos de la p(2 x2).
Cose tal propósito. de modo análogo a los experimentos de medida del fondo difuso.
(Cap. 5), antes de tomar la inecagen de la p(2 x 2) se recoge la imagen de la superficie limpia
La toma de ambos tipos de imágenes se efectmia a T 80 1< y tras las medidas de la imagen
de la superficie limpia a las diferentes energías se calienta la muestra a 1400 1=con el fin de
desorber el gas residual evemmtualmreente adsorbido. A coneimcuación se prepara la p(2 5< 2)-
0/Nil 1 00). (Cap. 3), y se recogen las correepumídiemetes imnágenes a las naismas energías.
teniendo eme cuenta que el valor de c a cada energia ha de coincidir con el registrado para
la suleerficie limpia, aunque se produzcan ligeras variaciones de unas energías a otras La
miles final es mediante la substracción de la insagen ele la superficie limpia a la superficie
cubierta ehimninar la influencia del fondo difuso imnelástico y de los reflejos del substrato. En
la figura 7.6 se ofrece el resultado de efectuar dicha substracción para las imágenes de la
x 2) y de la superficie limpia, recogidas a E = £20 eV. Como se puede apreciar. en la
mnma5en reculcanee es ahora posible reconocer con facilidad los reflejos de la p(Q x 2). Sin
embargo, debido a la gramm disminución qmme sufre la intensidad de los reflejos del substrato
con el cubrinnienio de Oxígeno. tras la substracción aparecen en la imagen, al igual que se veo
en 6.3.1 para los diagramas OLEED, extensas regiones de intensidad negatisa cuya presencia
afecta a parte de loe reflejos de la superesíructura. Por ello las imetensidades de los reflejos de
la p(2 x 2-] colinídanle~ con esas regiones no se pueden medir cune fiabilidad. Seguidam xlv
se justifica y expone el procedimiento llevado a teabo para evitar este problema.
Dado que la intemesidad difusa elástica resulta de la adsorción dssordennda, en nuestro
caso de átoncos de Oxigeno. se encuentra distribuida por todo el espacio recíproco ‘- no “con-
ceematrada’ formando puntos de difracciómc, por ello es almemeos un orden de magnitud inferior
a la intensidad de los reflejos de la superestructura, aunque presente sus nísmas medula-
ciomees. Este hecho conduce a pensar cmi la posibilidad de corregir el fondo inelástico mediante
la substracción de la imagen obtenida tras la adsorción desordenada. Pues, contrariamente
a la disminución en intensidad que sufren los reflenjos neo fracciomnarios como consecuencia de
la adsorción de Oxigeno. la intensidad de Kikuchi no se ve pr&ticamenie afectada ya que
su origen es característico del substrato, (Subap. 631). (véase la figura 7.8). En resumen.
fundancemetada en los motivos anteriores. se efectuará la corrección del fondo substrayendo
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imeferiores los reflejos de la superestructura se destacan sobre el fondo inelástico y es potitele
su medida simm efectuar la substracción.
7.3 TRATAMIENTO Y RECONSTRUCCIÓN DE “HOLO-
GRAMAS LEED” EXPERIMENTALES
Una vez demostrada la posibilidad de needir la p(2 Y 2)-O/Ni(l 00) a altas energias, este
apartado tienee por lietalidad describir el m¿modo de es-aluar las intensidades de la auperestruc-
ssers y el cm aFI eec e—1 s rat. an-cientes ¡e revio den los datos animes cíe proceder a la reconstrucción de
lus’>uologramnas LEEn”, esto se recoge en 7.31 - Y por otra parte en 7.32 se analizarán las
mTuagonos leolográficas obu enuidas us’ se discurirán las linseil aciones y posibles mejoras a realizar
en lee nueva teoría.
7.3.1 TRATAMIENTO DE LA p(2 sc 2)-O/Ni(100): OBTENCIÓN DE LOS
HO LOG RAMAS
Tras olememeerse la “inesageme diferemicia’ - según lo descrito ema 7.2. las imítemesidades de los refinjos
do la pi2 sc 2 i no se pueden determinar directamente de la misma- Para ello lea sido riecesarmo
needir el perfil de intensidad de cada linea de reflejos. resul< ado de la adición de tres perfiles
crelindanumesdeccncluo ten pixel e’ longitud Si-. = 2k~,,. dispueestos a lo largo de la le’nea
deseada de reflejos. Es decir, cada
1eerfll de innenmeidad se obtiene de la sunmea de tres perfiles
vecinos de acecho un pixel. de modo que la sección de todos y cada uno de los reflejos de una
linea queda abarcada en el ancIto de tres pixels Así cada línea de reflejos, desde i’s5 =
luasta deis — k’5~~~ da lugar entonces a un perfil Itonizontal de intensidad como el que se
muestra en la figura 79 para k5=
5 ~ y con Sk
5,5~ 2 (4.5Q). Este perfil corresponde
a la meca diseonuminea de la figura 7.3a. Si se comparan las figuras 75v 7.9 se ve que en esta
ditinrea los reBecos de la sispereslruct ura son mucho más fáciles de discerutir del <canedo y su
remedida será fiable.
Tras la esísmemacióre de los perfiles leonizometales de inmemísidad, correspondientes a todas las
linceas de reflejos de una incagen comneples a de paictahla. se procede a la nedida de las inteme-
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Figura 7.9v Perfil horizontal de imatensidad para lc~ = e k-, = -asialsle,
momneadoen la p(2 x21-O/Ni(l 00>a E = $20 eteC, tras la corrección del fondo.Las posiciones de algsínos de los reflejos se indican por la coordenada k.
La localización del perfil se señala en la fig. Tia con una finca disconí inua.
media altura de rada ceflejo es aproximadacstenre cl neisnwo para todos ellos, la intensidad
se ha calculado midietado las alturas de los reflejos. 5 posteriormente se han promediado
teniendo en cuenta la existenecia de cuatro ejes de simetría, (véase la figura 7Sa): ir. =
O e.’ las dos diagonales A. = A
5 y —Ir. = k.~. De tal manera que salvo las intensidades
ticuadas soisre los ejes. el testo resulta de une preensedio sobre ocho reflejos. Las intensidades
situadas en los ejes de simetría se obtienen, como es lógico. de un promedio sobre cuatro
reflejos. Así, por ejemplo, las intensidades,
1me 3/21 e Jís/2~í3<~ de los reflejos (1 ~) y (~
resultan respectivamente de:
‘¡e zizi — ~ 3/2< + ‘13/2 te + ‘<—3/211 ~ fin —e¡el
+‘l—e —3/2<4 ‘<—312 —tt 4 I<—i e/2< + ~<3/2 —me]
‘i3/2 3/2< = 4 3/21 + ‘¡—5/23/2< 4 ‘<3/2 —3/3< + 11~3/2 —3/el] (7.1)
140
Este promedio perenite disminuir los errores introducidos en la medida de las intensidademe
de los reflejos, pues como consecuencia de la inhomogeneidad de la pantalla la desviaciótí
cuadrática retedia puede alcanzar un 2-5%.
De acteerdo ceno lo expuesto en 71, del tratamniento anterior han de exeluirse los reflejos dcci
substrato. Aunque a las intensidades de los reflejos que se producen en las posiciones (1 0),
l20>. (210>.... no solo contribuye la dispersión originada por los átomos del substrato sino
tamnleidme aquella ocasionada por la superestructura, dado que la pantalla detecta intensidades
cene se ercedeicena ion la adición coberente de las amplitudes procedentes del adsorbaro y del
suebenrato, el rerceceso de stmbstracciónt no es emeficiente sara aislar en tales puntos la intensidad
ocascoisada por la e-u,erestruclura Así pues las intensidades en dichos puntos deberán ser
tui creo arlas a sartir de las correspondientes a los ocleo reflejos ‘ecinos - La ititerpolación
re--alizada cccii cal lene lea sidea lineal, comasiderandra un peso 1 ¡sara las inmmenusiclades de leas
cníat re reflejos meEs próxi nios y un peso para lees otras cuatro. Por ejemplo. la intensidad
de la posición i2)’i - 1< e.~u- se Ita calculado de la siguiente forma:
¡¡ces = ~ [ht3/~l +/<342< :7<5/22> + ‘e 3/2
1 ‘<3/2 3/2> + ‘ei/2 5/21 + ‘>5/2 5/2> + Itt/23/2¡} >7214
<la vez ejecuetado este algoritmo se obtiene la matriz de intenísidades de la p~2 y 1=).cuse
elinienesión - dimen. desende de los vahores A
5,,,5, y Ir5,,.5, alcanzados. es decir de la enererta
a la que se Ita moneado la incagen. En la tabla 71 se ofrecen los valores de L-,,,,,,
comeseguidos para cada una de las energías alas que soban efectuado los experimentos, junto
con la dimensión de la matriz de intensidades de la p(2 y 2) en cada caso y la resolución
correspeandierute. .-\eenque A siempre crece con la energía, se indica sólo el valor de t’,,,,~,
para el ditinto reflejo detectado sobre la pantalla.
Aunque lee distribución de intensidades de la pl
2 x 2), una v~ interpolados los reflejos de
la superestructura. ya se puede tratar como un holograrna BLEED. es conveniente realizar
una segumeda imueerpolación de “un punto entre cada dos”. Esta tiene la finalidad de evitar el
sela
1sanemient-ce de altas frerueticias. “aliasin<, tras ejeceular la tranesformada de Fourier. debido
al corte abreejeto de los datos y al número limitado de los mismos [127]. Naturalíecente esta
segunda ineterpolación. lle’ada a calso mediante un ‘epline’ bidimensional, sólo coictribuve a
la nejora de la enagen y no altera la resolución. La dimensión de la matriz de intensidades
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Tabla 7.1: Valores de la energia, E, para los que se ha medido la p(2 x 2)—
O/Ni(1 00), junto come el espacio recíproco abarcado e- la resolución lateral alcanzada
esa cada caso. Se incluyen las dimnemesiones respectivas de la matriz de intensidades
si mnple (dimí) y de la interísolada (dim2).
E(eV) ks,~.e, = kS,,er dimí dim3 Resolución
l2er/os-~) lateral <A)
430 3.0 l3x 13 25y25 0.60
-lO 17y 17 33x33 0.44
tiñO -lO INI? 13x33 (<.44
710 4.0 17<27 33x33 0.44
730 4.5 FOx 19 37x37 0.40
£20 4.5 19y 19 37x37 0.40
890 -5.0 21 xúl 41 ~4i 0.35
920 5.0 21 xli 41x41 03-5
950 5.0 21<21 -11 x41 0.3-5
998 .5.0 21<21 41 xli 0.35
tras la segunda mnterpolaciomí, dmm3, se recoge en la tabla 7.1. En la figura 710 se encuen-
tran representados los ‘holograntas LEED ds la p¡2 sc 21” obtenidos para las diez energías
de la tabla 7.1 después de los dos procesos de interpelación. Para su representación en la
figura 7.10 ha sido necesario lógicamente interpolar leasus conseguir una imagen ‘visible’ de
250 sc 2-50 pixels.
La reproducebilidad de los “Itologramnas’ obtenidos a crica misma energía queda reflejada
por une factor fije = 0.02 ICap. 5). Para cada emeergía se han realizado al menos dos holo-
gramas Además, como era de esperar, para la emnergía de 430 eV, por ejemplo, se observa
un gran acuerdo de los “Itologramas DLEED y LEEDI conepárese la figura 617 con el
“Itologranca LEED’ a 430 eV de la figura 7.10 llecicérdese t1ue los “hologramas LEED’ han
de coincidir con los bologramas liSLEED’ qeme se oteretednían a partir de needidas del jutedo
difmmso si fuera sosible su deteccion.
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líes í>ieígn-eetmteis tít’ i~ik’uíe’iei [1 07j es cíe— clifm’ae’c’iesui cíe, l’ee<eele—l,—eett’ecmtes [lOS]). Y ceecmit’lmtvemt que
síu uti<ltue’tií’ies tui uítriiuueve— seee-seeleejie’ssntteemete’ a time tist’iitttittttc> cío íás sdasiceiíítues ccii la- elireeeeoiomi
- ite-tílí- ce líes leesleegrometas seuííeíiaeless esemís¡ele’reímíelee sseattorimtg tiuuuislí’ excliesivattietrite’.
<cii geiiuute-tríee lees pi-cee-e-seta ele elisicc—t-sieSmt mítuiltiplee eme u’ealiulacl cerigietamí tina desfre-
s’seii’eeit’ie,tt tic- lees re-uesum¡cless tít lecs oleotteemics.
leí ele-ce ele- titee- íes bici-cenes al¿amtcii’os ele elisíetrsie>tt sesís los resecírisaleslees cien ices clensplaza—
cese-ti lees ceesii’iituee-se ele leas mííaxeuuíees, parecí- caten a.smmmsmstste, c’orreehccraaIa [sor la fcer;rtec
eíliíesííie>eíi epute’ tttsitttseet lees silesitucis e-ii lees figurees 6.19 y- 7.12. Vii cesta tiltiutía sc, ceire—ce— itt
tice uní eleuítee,.r = 5/y- a veerietiule-, iec—t’iee-itelii’emleer ci la sutíeterfie’ic—, e
1mme. casa cor el áteemíícs ele
Osígí-uecí y peer uíe’s eiiíemuíees cíe Nícíuiel, u-eme-ces Seísie’iesume-c e-sícc—rsueiess e-sl-Att muel¡e’aelas iseer eruicese.
Liei ititeige-tí ‘eeermcsííeeííeie a la mee’eemísírímee’ieemí ccl luealcegnmíuiua e’eertsegeticiee sanes ¡‘U = 821) eV. Al
igeuteel e<ume- e-mu 6. Itt se vuelve es lureíiltmiir uit ele-seicileleumttie-metcc ele- la Figuirst ,mtteeritce a: = ti dleluielde
eches liittttuui’etímt ele lees iutusige-mte—s mu—al y c—it’ttmal míe’
1 uuleje—ití. 15e,m’ c’attsst ele si eliicmeemie’¡a. sic’ uese’sslsi.s
u—mt luís citas e-e u—su ele- leí ligitteu leuilsusuieu se— mate’ tuiS eeci-emet-e leí iitttitaului tu—sca luncioue a les lat’gii clii
a l)u-sgu-mii-cete>uuutiuteiev seilvee lete la tuece csut mmiii- ¡ini tic ul¡esguccumuces ele l~ekuue’lti [11)71. cuí ci
mt-titee sIc’ lees etuteiliSiS letuilcí l cesmicees etaitite c’xietrittie—titceií—s m’e-cclizaílucs lucísulcí. lee le’c’lues lee. itutuigi’ut
cene e-síu— leleetíce elíjee tesíleusíme íuíueelíe íí
1mme’ ulese’ten e\mmtedíeuí se licite e’eiuesi’gmtielii muid teulmíme mmíí—¡íeí-eís
ti-íes leí cccmucee’ cutí lii lteiiesgmeuuttei mtte—ilieiuitii leus <ciii tít-ces ecieimmtim’iis tice ul¡s1ii—t’cct’ett <11:1)
1 n~5i~~- teetersiete cisiuiiesmeice c
1tmc- cl uttsixiutie> cíe imuletesieleetl epid eliecmut’0 tít tui ecrigetie cíe- ce-sesrelce-
tistelsis e’esr,’eee1tcsmeelue a lee teuteles cíe rccle-rcnííc’iee mctimilicla por ccl <)xígeemuee. Pitees cmii <causa líeulísgí’amíías,
ceutíes e-mt ces cite l)i.E1n1), tausijeneccí se lía ctlimutíttettlo 1smeetviattleeemulcc la. c’eemttr¡letue’iomt 1?!?’. Dci
memismíece miuceclee djtucn set c’caittcn.tin eme ci cases ele las “ltcslogrdmmuas i)l.l1l-1i)’. teme la reee’e,mtstruic’e’tc3tt
eles lees “it eeiog ramte ces te EL 1 Y scsria igual teaceicte ceesíiveetaiccc etc tras ajar cccii y Le5, <e’5 ) e-ti 1 uegesen de’
coas 1< Ir. k-5 )- 1’atece ceittestccces ci nc lee scmg tímida o¡ercex i1 íaac ‘lele, J¡~ a ‘ten., meca listí cía al liii al
del subaisaeteicies 6.13, es adecuada y etc 1eriuícei1sio, ceesme cml lime cíe mutenjeerar lees iuuuags-mtcns, seeruce
cciii ce emite seaIsetraer al le olograicca la ceutí t ri beicciclíe ¡II? , es dccc: r, rete, smi sir iii r (~, ii:~ ) . E mí
<cete secíticíce sc-ría tamimbiótí de grau utilidad ¡si’csmmtcciia.r lees lteslograieteu.s c’csttse-gutieless ese elistití -
las cececígí as, 1eí~es ciado que FO( k) Pj~(k) ces cli fccs’enacte-n lace reí- e ací a cci mícigíse su t e ‘fecice te-mecí, - mci se
eoíit1ecctsam’se isla el prOmí te-elio [13ñj.
Fimta-l,ecettte es itite-cresarete cotttcemttitr cuáles scstc las itmtplieeiOicsimes cite la erimitercí a1tt-etxt
macidme, expuesta cmi 6.13. De acuerdo cocí ella se ha sulemíestee quc cl teCrí iii tice 1)17 m tute
relevamete cci la reecomsstrisco dcc del líolesgraecca, por ser el e seIseleec cien delicias 1) te ea ella el sí tít’ tete
proceso de bceckscatterittg cae el substrato muía vez que ita siclo dis1se-rsa-e leí iseer ti e-e e ls-ten sse leí.
Es deseir, síu amplitud Será sietespre cumemiur que leí de la omíela dic i’efcere-mtieiee, ycc e¡tue’isiet ¡eriticí le
tlircc taccaemete del adscerbato. Lic cualqeil er cases, si se al-eal isa dieteeca i el ciiice-tel, e cel 1 Pr tít it ces 1>1)•
cien (6.21) se tienate clisen:
00~ = ~ IÑ(k)b;r(k>ekvs. 5.> >7.3<
5¡’0 j#O
Al efeotesar la recutestnuicciómt dccl laeslogramíta, sicetíelere clise’ aa l(k) secutí aíeliíie’ííl c’tíeí’íí>í’
grande-ea, la trarísfeurmecada ele leonrier cje QQ, esnigiceara utíaxímítesa ccii eeneic’icetiu’s e”—- Liii
Putee cmi resalicíail les tramesforenada dc Fourier ele ()Q juega en] estisel cíen lee Iiticeicetc eles
re femiacióma ele acmtc3teol’rciaceiesct. Aforttemtaelamiaemitee cmii la geeesmtteniníst dice ¿eííe’teseseitu-ciitg seníeílieueíeluí
las amoplitudene ¡e(k) seae eme buecea a1sruximaciómu rtmatiitaclcs cíen cite erceetesis ti,- mtete-eeeiis ti’rsi¿iL
y smi lsroÉlueetca se sucede ciespa-eceicer freemíte al va-leer dc’ se cemícla ile’ í’enienmcuíeiee - Si ti ‘tui su ugee mee e
cecesírree les cítiscítes ceta “gecesítetnías cíen fcee’onets-daecatterrnmtg’ ciceticle’ cl esteameece e-tetis cír se’
cleeet ro de-ni silLic ce y las E, (Li e uccíctít totetar ‘-alceres a [tose, cee fa le-ma gcei. emiten cíe su ces te - fe - e ce titeeíes -
clenísuesró seer leemeiclee teme ceuiemita [118]. Ncc ceisstesíítce, iii cuí ci amesilisis cii- lees nctetiiseelces
exíseicestos iii temí itas cel,tcieicicus del e-estudio cíen ciiagreímíías cite 1=iktct’lci ci ele- eltt-uteettes Atigeter sue-
ita celescervacíce les es¡eeurieeióme dcc uuiáxiuticca ecca sosie’icímíes eeíítcac’íerís-iaí’ieeííseeiees i< ~:L> ~; ~ 1 [
Acimaqume- mítueclías miteejecresa c;ttenclesmt peer liete-ir. sc tse dleníeíeestrsieicí cexieu’ninuíu-íut eilttti’tete’ cp





une algoritmo de F’PT, requiere unos segundos de cálculo. Por otra parte este método cli-
recto ofrece la posibilidad de obtener una imagen tridimensional, no obstante en este sentielo
queda moda-ja. gran camino por recorrer..- Fin resumen el nuevo neétodo, aunque en sus
itttctcss. pertesile restringir enormemente el espacio de los parámetros posibles en un análisis
estructural mediante la técnica IRED y estoce breve tiempo de cálculo.
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8 CONCLUSIONES
En el presente trabajo se Itann es
1suesto lees posibilidades que ofrece ccl cealmeníte la tecnmca
LEED en el caso particular del análisis eserueteeral de la. fase ordenada. p(te’”? sc yR)R30~—
O/N’i( 1 1 1). De ella se ha podido desenmecimuar con unía precisión de ±0.02 -U la localízaemon
del Oxígeno en posición holloce fcc a unía alt ura de lOS A sobre la primera capa de átonnos
de Níquel. Además se ha comuprobado la no reconstrucción del substrato, hecho debido
eeuuy yerobalslemnc-nue a que mcsdeees Fice Ánonneos del misníco están cocerdinadese con el Oxigeno:
cotitrareatecente a lo que ocurre- e:e la 1~’2 sc 2> 0/NP 1 1 1). para la e1see tel ‘Su
2e de idas ectcemycsee
cíe Nerjitel ríe la eninaera ca
1ea no sc- etícuemítrame ceicirdimeados con el Oxígereo El tiempo ints-gres
des cálculo invertido etc esta carccne-eru’,acioti esmruon sen-al lea sido aerceeeiteeeidsemeetime 100 lucense”
de CPu en cen CRAY
l
5certic-ndo de los fundatesentese ud LEED ccstuvenucíeateal se lesee de-sarnesílado Idee prteic’eíetces
eme qmme se saca la técnica de ancálisis -leí frínedo difuses elástico. DI.EED. coeí cumo apoco es
1eeisiisie resolver la esurcecímmra ¡octe! cíe- sismenenas de atísorción desordenada. Las basee expeni-
encere <alees cíe este reciente mdc ocIo sO le are isar tic suri/siclo ccl sistema de sdsee ce «eea ileso r cíemía-cia
O/Ni( 1 1 l l. El toas-un incc-nesenuienmtee-.eee se siantea es la necesidad nimevanueente eje largo
iceesfeo conmepus-acional.
Frente a Fas técnicas mneduce-ctos de anuálicis de los diagramnas LEED y DLEED se lea
mese udi arlo, desde ‘cre puneto de vista ecsu’lseLnxneustet al. la neutíva leipes> esis tune-tices qece pcermit e
¡tcreryuretar el fondo difíeso elásí ce esnigintaulo por tune sdecmrheamre sinuacíce eeslutr unes suupc-nlicie
cristalina cc-mo Icologranna de la neisnica. Bajo ooíediciceeees restringidas. se lea exuenedidee esta
interpretación al diagrama LEED de unes superesí reten ura. lo que Ita peermin ido mejorar la
resolueción. La incmporsamccia cíe la ‘‘imenor1sreetaci¿nu huelcicráfica’ radica ere c1sme es relauisu-ancc-mite
sencillo su’ requiere breve tiempo de cálculo extraer dircctomcsetc información de la superficie.
sues para recomesermeir el liolograma <sas> a efectuar una transformada de Fourier matodificada
en la fase.
(leí el propósito de verificar la nuc-’a hipótesis se leeeíc desarrollado ex1serieeeemelos Di.IUED
del sien enea do adsorción desordene ada 0/Ni it (<(Fi Leí ellos ha sido especialmmmenm e importante
lograr ten ajuste óptimo de los parámo> ros experimemun cíes. dada a enornee dificultad que
suepomee la delección del fondo cliluso celeiseico a altas enengises. be Ita visto erce aleas erceugmas.
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cemítí-en 51111 esV y 10110 eV, sicti tííuíseem luís eeuu telelí-tuce cuitee u-e-set liuuiiemt eííie’eeceíílee 1< >1.5 A> lies
reí’esaestíímim’ ccl leceleeguateta A icílí—me -tct—egíets tel elisigmeiteice i)l.lUl1l> iitesiceuei titee guesie imelleee’eeet5t
cíe los reflijees tít1 suulestristuí y del l’ceííclcs eliltísee iiteeieistieec (clietgretitiet ele lKilcuee’lti). Nc~ celasleemíte
e-mita e-ie-tciiieia sclenc’eicíii cíe- Isis etíergises tite uitecliclee lies e’eettuliie’ieicí seiesaiiscsír lees enx
1tt-I’ítteteuttets se
-130 e\
t. ñfsú eV y OñO teN’ ..á
1ietrtir lee liñO eeV e’l fesmídea cilfemace iuíeleistie-es itímíaicien la i-cseciizeeceiu/ite
e-ls’ mmíeeelielee.s l)lIUIUII liSa-lelene. i>iía ve’, eelcecetcíaelee cel mcestauteienmtte-e tice lees ‘lttelcegrcsiueeca—l)Ií}IUI)
y la ecasleericir tet’etttstrtte’tieiii cite hes títismíecís meícciiametce la- tresmesfesrittaceioie cite i”eeuerienr, Cte eeuu
ca[stintmicles las iecesie etites ele lees atesítícas cmii la semeeerlicie-e cenit re-nsealeiciOue cíe l).ñ e~t.
A lite cien títí-jeersír lee rensoittceiótt, acm lea csatuteiicícice ex,smricmtcmetalemec:tete-t la ecesilsilidací cíe
reeíeroeltteeir tel feemeelce elifeises enleistieces del sisteimea O/Ni] lO (1) se partir cíe la elistrilsítecióme cien
tmttceteeeiíleeelens cerigiuteeclee leer lt55 rielitejees cien lee stt1seercstruieetemra ie(2 sc 2) O/Ni( lOO) a emeergísta
ele’ hasta 10011 tnV, ceimeergíce leara leí cície la resesleicióme latenral es den 0.35 Á í-;i leoleegmatita sen
esletienícee íiiíeneetamííeeeítee cien la i~(
2 sc 2) tras eiimeeitaar scsr ttterecslac¡oit idea reile-eje-es del sumisatrato.
A titee
1 tite ele e eme te.’ tu tice le-e se-u ¡emcríe mí ecejorar la resolmme-e icímí teste t ratetí meiceetes solo ca fact ile le cmi caso
eles c1ctte
(es) leí ii.s1ten une eeuu tui u It i¡e lee dei> la ceapa (le cecí sorisato sea ci e:s<em’eciahle. ((le-cm idi ceicime ta-m u: ebióta
miune’t-s’areee ente uní e-cesce eJe’ aelsesrcciout eltsse,tclemt’atia.
(le) lUí adiseeriemstcu ittetttlcsmugee temí lee setsttt’e-estreieetttra la tíuismita elisieosicei¿tt gecerítétrica idee-Cal
ente cestacio ciimstercicmeaclce.
e-) leí eleemesiíieíul ele- me-lleejees cíe íes eit1scrcnsti’uectctra sea sttlie-eiemete-mmteetete celta cite meuesdo que
sise tssi’iisti’íiemte-s cleel le-suelte ililuisce a altas eteergía’, pite-dama se--mr ajíroxiuuiacias Jetor la
ciis<nilímtcisemí cies uit ceíísieieeeie-s íeí’e-eíeorc’csíeseíia 1sder los rellejees cltt la sciiserucatntccelttra.
Ilsíclee e1tece las tríes c’ceíeeiiceieuíaees sen eeíííeípleeíí ente el esasce cíe la ís(’2 se 2)- O/Ni( lOO) se leamí
II cevací ea sí te cuitee los en se1senc iii comete es Jacer time teme tos para set e-ietcncc:i óeí a diez en mí cígías e-iist listas De
e-emití-en e-lías ate eeeíeu’eIí’eííí lees risa tílteecicís tetis rcííce-nscittettivces eme la <igmíree Si. A la- izc1ieiítrcia se
e-’iee’utc-tttname líes iteslcegrautias oletemtielees en. tecitir ele la ¡s(2 sc 2) <caecí las cmsecu’gscas E = -í30 cV,
710 tV 82(1 tV uN les cíe-nene-luce sen eilccse-entt lees m-cnslee-cLivesse imtigemtmc:s lícelesgreuiceas, fu titee cíen
e’eneíseís<rueir líes ltteitsgeeeitmas uimcdlietsslin la ts-simesfesrtieaclst ele lesmse’iemr steeseli¡iceeeclea cese lee laste. Estas
ttliuume5ta ceeerrccs1acsttelu-tt a- time 1ílaííeí iseereslenice ce leí sueleíeriie-eiem cite seises leí 1erimteerss cacee cite
atisuteisa tic’ Nt<eteel. tesveesa ííessiciceuce-s u-síscsm-stel¿c.s ace imttiieeeese seer í’ittt’t~. 1 St e5<et tete-emtcer;c a.’ lueccí
lees í-~ etites ele— lees eitttttid5s muí leí set1eent’liciee e-tete titíes t’ceseiltee’ioiu e1uein estiro cetutíte
06 -\ 11:15 uN -

En las imágenes liolográficas se han podido apreciar, ceo obstante, vatios aspectos que
enerecen umía consideración especial:
Fa) l.a aparición de un fuerte máximno de inerensidad conetrado cnn ci onigetí de coordentadas
deLudes a la cenda de referencia
FIs) La ocie temecien tic ligeros des
1ulazaenuienecos en las ;eosiciontee de los Am nomos de Níquel
neLiisas a Fa del Oxigeno, dentro de la resealucióme dis1eonuiile en cada caso.
¡ci 1 ‘ría limnein ada resolución en ¡a dirección :, perpendicular a la superftcie. de acuerdo
sume uouesfecrsclc<luento come la 1eresenecia ele efe--es cus usejeteneos.
Escs ceicesas síes cestas ule:fic¡i-ncects tate sitio aneeclizaclas = se <tare ¡enoistiesto las siguienueie’s
suueiteciemnee’s sara conese-guir temía nnejdira de ía imagen:
as EF neuáxinmace dc- intetesidad cecasionado jeor la coictrihución. RRt de la esnda de refe-
ne:ccma. ysuecle ser atenuado o icícíreso elimenado si en Fíegan de oíecrar direcuaneemetee
edre Fa ctistr¡lsumci¿íue de intemcsiuladcns se considera la fnenecióme aneisotreepia yi½.L-5e.
F>ei Los desplaaaneieict os en las posiciones reían ivas de los átomos Itane sido atribuidos es
la fuerte ire>lue-uucia en las amn1slincmdes de dic1sersión. Liii. de los factores at¿eneicos de
dic tío rs iún ele e ue res pecei“os corr imieses os de fas e a altas enceer gUa>. Von caí nces> i ‘ce e
serma ceetes’oneie’mtte en el tratamnuieníto precio dc los heelogramneas. Fa divisiUena de ¡ kv. k.l
l)de5 luís factíeníes amómicree de uclispersióme e sus factores de fase jI 12 i 18).
e: ¡ Peer mili i treo, tese prcusmaed ¡ ce di’ loe Itoldeg rs misas resisase-loe a dic tires as críergias. -eec nm ni Eme ir:: a
a evitar icee enfermos aspee roes: c’ a mejoran Cas inicágemeos ccmrresponiileeeutes a lees cornete
verticales —135u
(/omacleesendo. eme este trabajo se ha demostrado experinnaenealmetire Fa seracídad ele’ la
<ten erjsret ación leoloeráfica para el diagramna de LEED difuses. en el caso particular dc la
adsorcicún desordenada de Oxígeno sobre la superficie ¡1 0 (ti del S’fqtuel A uteque el mm tótodo
se encuemetra en sus tonemos y todavia dista de alcanzar la resolución que se conengee eme LEED
cd)ncc-en oioncal - preste-mes a un fu> ce reí non mv proncetedor. jauca laerneite reducir eí cee tenso cespuse un
de paránmetros necesarios eme un anmálisis estructural por la técnica LEED. -Ndenmás en la
acm uaiidael se están estudiando las posibles noejoras esí la reseslíecián y etc la recomectroccuon
de Fas imá5onos qune este océtodo puede ofrecer asimisneo e-nt el ántbt nec de a difracc ióue de
olee:> ronces Auger me de a difracción de fotoelectrones.
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